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で、A 重油、B 重油および C 重油の合計販売量は石油ショック以前では全体の 50～


















Figure 1.1  燃料油の油種別販売量推移 



































Figure 1.2  世界の残油処理プロセスの構成 
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反応挙動を理解するために、ベンゼンやトルエンを原料とした熱分解実験を行い、得
た生成物から予測される反応経路を提案している  49, 51-58)。PAH が生成した後、煤粒
子の核形成が始まり、煤が発現する過程が第 3 段階であると考えられている。発生初
期段階の煤粒子は、PAH ラジカル同士の反応や PAH 分子と PAH ラジカルの反応を
通して形成すると考えられている。さらに最終段階では、煤粒子の反応に伴う凝集や
PAHが無い条件下での粒子表面での成長反応が起こると考えられている。 
上述した第 2 段階において、PAC、MAC、および HACA 機構に基づく反応の多く
は、ベンゼンもしくはベンゼン環を有した化合物を生成した後、それらの化合物を起点
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（polycyclic aromatic hydrocarbon, 多環芳香族炭化水素）も生成することがわかって
いる 4)。 
既往の研究では、PAH や煤の生成および成長に関して、いくつかの反応機構が提















る反応機構を提案している 11, 13-20)。PAH が生成した後、煤粒子の核形成が始まり、煤
が発現する過程が第 3段階であると考えられている。発生初期段階の煤粒子は、PAH
ラジカル同士の反応や PAH 分子と PAH ラジカルの反応を通して形成すると考えられ
ている。さらに最終段階では、煤粒子の反応に伴う凝集や PAH が無い条件下での粒
子表面での成長反応が起こると考えられている。 
上述した第 2 段階において、PAC、MAC、および HACA 機構に基づく反応の多く
は、ベンゼンもしくはベンゼン環を有した化合物を生成した後、それらの化合物を起点




























径 1 inch、内径 22 mm、長さ 1100 mmである。反応部の加熱には赤外線イメージ炉

















SUS管および Swagelok社製の 1/16、1/8、1/4 inchの継手を用い、石英管との接続に
は同じく Swagelok 社製のウルトラ・トール真空継手を用いた。反応管内の温度測定に


























































Figure 2.1  A schematic diagram of the experimental setup 




実験条件の一覧を Table 2.1に示す。熱分解温度 T = 1123～1223 K、ガス滞留
























Table 2.1  Experimental conditions 










benzene He 10 1123 2.0 79.8
benzene He 10 1123 4.0 39.9
benzene He 10 1173 1.0 160
benzene He 10 1173 2.0 79.8
benzene He 10 1173 4.0 39.9
benzene He 10 1223 1.0 160
benzene He 10 1223 2.0 79.8
benzene He 10 1223 4.0 39.9
benzene He 5.0 1173 2.0 79.8
benzene He 5.0 1173 4.0 39.9
benzene He 7.5 1173 1.0 160
benzene He 7.5 1173 2.0 79.8
benzene He 7.5 1173 4.0 39.9  
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合計量を全ガス生成量として全ガス収率を算出した。生成ガス分析に用いたガスクロ




























- 20 - 
 




クス支援レーザー脱離イオン化法（Matrix assisted laser desorption/ ionization、
MALDI）および飛行時間型質量分布法（Time of flight mass spectrometry、TOFMS）
を組み合わせた MALDI-TOFMS 分析装置（SHIMADZU/KRATOS、KOMPACT 
MALDI2）を用いて実施した。 
さらに、coke-1 を構成している個々の成分の分析をより高い分解能で実施するため
に、FT-ICR MS 装置 (Bruker Daltonics, Solarix-JA)を用いた。FT-ICR （Fourier 





ある 24)。FT-ICR MS装置は、9.4 T Solarix-JA (Bruker Daltonics, 分解能 4M）を用い、
外部に装着するイオン化法として、タールには APPI （Atomospheric pressure 
photoionization）を、coke-1 には LDI（Laser desorption ionization）を使用した。
APPI-FT-ICR MSについては、タール 4 μLをトルエン 1000 μLで希釈したものを試料
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反応管壁上には、炭素質材料のような膜状コークが実験を経て形成されていた。本




























Table 2.2  GC operating conditions for gas analysis 
GC-2010 (Shimadzu) GC-2010 (Shimadzu)
Target gas Organic gas (CH4-BTX) CO, CO2
Column Porapak-Q Porapak-Q
Detector FID TCD




20 K/min 333 K to 473 K
473 K isothermal 70 min
333 K isothermal
 
Table 2.3  GC and GC/MS operating conditions for the analysis of tar components  
GC-2010 (Shimadzu)
Column DB-5HT (Agilent Technologies)
Detector FID
Carrier gas He, 2 mL/min
Column oven
temperature program
313 K isothermal  10 min
5 K/min 313 K to 633 K
633 K isothermal 90 min  




























素原子収率の、ガス滞留時間に対する変化を Fig. 2.3に示す。なお、Fig. 2.3では、起
 
 
Figure 2.2  The images of tar components, coke-1, and coke-2 in the reactor tube  
 
 














                                              



































Ctar/Cbenzene0 = (1/(1－κ)) (e－k2t－ e－k1t) + (Ctar0/Cbenzene0) e－k2t
Ccoke/Cbenzene0 = (Cbenzene0－Cbenzene)/Cbenzene0－ Ctar/Cbenzene0  
（2.6） 
（2.7） 
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式（2.6）および式（2.7）より、Fig. 2.3のプロット（実験データ）を表現可能な k1および k2
をそれぞれ算出し、実際のプロットと重ね合わせた結果を Fig. 2.4に示す。Fig. 2.4に
おいて、プロットが実験値、実線が計算値を示し、青色のプロットおよび実線がタール
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Figure 2.3  Effects of temperature and residence time on the product distributions.  
The products are categorized to gas, tar, coke-1, and coke-2. 




E2を推算したArrheniusプロットをFig. 2.5に示す。Fig. 2.5より、k10 = 6.68 x 1015 s-1, E1 
= 361 kJ mol-1, k20 = 2.22 x 104 s-1、E2 = 105 kJ mol-1と求まった。Fig 2.5 より、反応温
度T = 1123 Kの反応場では、ベンゼンからタール成分が生成する反応速度定数よりも
タール成分からコークが生成する反応速度定数の方が大きくなる一方で、反応温度 T 






高くなることがわかった。特に、反応温度 T = 1173 Kおよび 1223 Kにおいては、その
他の成分より高くなることがわかった。これは、分解ガスの主成分が水素であるためで
ある。なお、分解ガス収率は、全ての反応温度において、ガス滞留時間の増加に伴っ
て単調増加することがわかった。一方で、タール収率は、反応温度 T = 1173 Kのデー
タより、ガス滞留時間の増加に伴って、最大値に達するまで増加した後、徐々に減少
することがわかった。coke-1については、反応温度 T = 1123 Kでは反応開始当初から
生成するような挙動を示すが、一方で反応温度 T = 1223 Kでは、ガス滞留時間が非
常に小さな領域ではその収率はほとんど 0 であり、滞留時間と共に増加し始め、最大
値に達した後、徐々に減少することがわかった。coke-2 については、反応温度 T = 





































































































Residence Time, tR [s]
T ＝ 1223 K
 
Figure 2.4  Profiles of yields of decomposition gases, tar components, and coke  
based on consecutive reactions of first order. Lines are calculated results and plots  
with aid lines are experimental data. Blue lines and plots are yields of tar and pink  
lines and plots are yields of coke (coke-1 + coke-2). 
 













一方で、反応温度 T = 1173 K および T = 1223 K では、coke-1 の生成と同時に
coke-2 は生成し始め、その炭素原子基準の収率は、ガス滞留時間の増加に伴って増
加することがわかった。また、反応温度T = 1223 Kでは、炭素原子基準の coke-2収率
の増加速度は coke-1収率の減少速度より大きくなるように見て取れた。さらに、炭素原
子基準の coke-1 および coke-2 の収率の合計値は、全ての反応温度条件において、
ガス滞留時間の増加と共に単調増加する一方で、coke-1および coke-2の水素原子基





















E1 = 361 kJ/mol




Figure 2.5  Plots of k1 and k2 based on Arrhenius equation 
 
benzene tar coke-1 coke-2
 
（2.8） 
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留時間に対する水素原子基準の収率の変化を Fig. 2.6に示す。Fig. 2.6 より、全ての
反応温度条件下において、水素の収率が最も大きく、さらにガス滞留時間の増加に伴
って単調増加する結果が得られた。メタンの収率についても同様に、ガス滞留時間の
増加と共に単調増加することがわかったが、その収率は低く、反応温度 T = 1223 Kの





反応温度 T = 1123 Kにおけるメタンの平衡収率は 19 %であり、反応温度の増加に
伴ってその平衡収率は減少する結果が得られた。本実験で得られたメタンの収率は、
反応温度 T = 1123 Kおよび 1173 Kにおいて、その平衡収率よりはるかに低くなった
が、反応温度 T = 1223 Kでは平衡収率 4.4 %に漸近する結果が得られた。これは、反
応温度 T = 1123 Kおよび 1173 Kの条件下では反応式（2.10）の反応速度が小さい一
方で、反応温度 T = 1223 Kの条件下では平衡収率に到達するほど反応速度が大き
いことを意味している。アセチレンの収率については、反応温度 T = 1123 K および
1173 Kの条件下では、ガス滞留時間 tR = 2 s付近で最大値に達することがわかった。 
（2.10） benzene (C6H6) + 9 H2  6 CH4
 
benzene + coke-2 coke-2
 
（2.9） 


















ガス滞留時間に対する収率の変化を Fig. 2.7 に示す。また、 terphenyl および
quaterphenylについては構造異性体も含む。Fig. 2.7において、ガス滞留時間 tR = 0
～1 sにおける破線は、Fig. 2.3同様、ベンゼン、タール成分、およびコーク成分につい
ての逐次反応を仮定し、その量論関係から推算した挙動を示す。また、反応温度 T = 
1173 K、滞留時間 tR = 1～4 sにおけるMALDI-TOFMSの結果をFig. 2.8に示す。Fig. 
2.8より、m/z ＝ 228のピークは triphenylene、m/z ＝ 306のピークはquaterphenyl（異
性体含む）に相当しており、顕著なピーク間のm/zの差はおよそ 76であることがわかっ
た。Fig. 2.7より、反応温度T = 1123 Kにおいて、生成したタール成分の収率は全て単
調に増加するにもかかわらず、反応温度 T = 1173 Kおよび 1223 Kにおいては、最大
値をもつことがわかった。特に biphenylの最大値は他のタール成分の最大値と比較し
て最も大きく、次いで triphenyleneの最大値が大きいことがわかった。また、その他のタ
ール成分については、terphenyl や quaterphenyl などのフェニル基を含んだ化合物の
























































































































































Figure 2.6  Effects of temperature and residence time on the yields of hydrogen, 
methane, and acetylene. Keys ◇, △, 〇 in Panel (b) are methane yields calculated 
by assuming the equilibrium of reaction C6H6 + 9H2    6CH4. 


















































































































































































































































































































































































































































































Figure 2.7  Effects of temperature and residence time on the yields of main tar components: 
biphenyl, terphenyl isomers, quaterphenyl isomers, phenanthrene, triphenylene, 
benzo[e]pyrene, and naphtha[1,2,3,4-def]chrysene. 
































Figure 2.8  Change of molecular weight distribution of tar with increasing residence 
time at 1173 K.   




















反応温度 T = 1173 K、ガス滞留時間ｔR = 1 s条件下において生成した coke-1の分子
量分布を示す。MALDI-TOFMS で得られる、分子量分布はやや定性的ではあるが、
平均的な分子量分布に関する情報を得ることができる。ガス滞留時間ｔR = 1 s条件下
では、タール成分の分子量分布で見られたピークと同じピークが明確に観察された。
m/z値の小さい順に、306、382、458、534、…であり、これは隣接したピーク間のm/z値
の差が全て 76 であることを示している。このことから、PA 機構が、熱分解反応の初期
（2.11） 
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段階においてより重質な PAH を形成する際に、非常に重要な役割を果たしていること
がわかる。その中でも特に、m/z = 306 に相当すると思われる quaterphenyl は coke-1
の主な前駆体の1つであることをFig. 2.9は示唆している。しかしながら、ガス滞留時間
ｔR = 2および 4 s条件下では、分子量分布は広範囲にわたっており、ガス滞留時間ｔR 
= 1 s条件下で見られたような明確なピークは見られなかった。したがって、ガス滞留時




そこで次に、ガス滞留時間ｔR = 2および 4 s条件下において生成した coke-1を構成
する成分組成を明らかにするために、ガス滞留時間ｔR = 2 s条件下で生成した coke-1
をFT-ICR MSによって測定した。その結果をFig. 2.10に示す。得られた分子量分布よ
り、m/z ＝ 300～1000 の間に明確なピークが多数見られた。最も大きなピークは、m/z 












物の m/z 値と測定したピークの m/z 値の差は全成分において 0.003 以下であり、
coke-1 を構成する分子構造は高精度で特定できたことを意味している。さらに、Fig. 
2.10 より、隣接したピーク間の m/z 値は 24 もしくは 26 となることがわかった。m/z 値の
差が 24 であることは、HACA 機構がコークの成長に大いに関係していることを意味し
- 35 - 
 
ている。さらに、ピーク間の距離が 26 であることは、PAC 機構も同時に起こることを示
唆している。なぜなら、PAC 機構による反応が起こることで、分子量が 74 増加すること
がわかっており、ある化合物にHACA機構による反応が 2段階起こり生成する化合物
と、同一の化合物に PAC 機構による反応が 1 段階起こり生成する化合物の分子量の
差が 26 となるからである。この結果は、coke-1の成長過程において、滞留時間が短い
条件下ではまず PA 機構が優先的に起こるが（Fig. 2.9）、その後 HACA 機構および
PAC機構が逐次的に起こることを示唆している。 
coke-1および coke-2の水素／炭素原子比 H/Cの平均値のガス滞留時間に対する
変化を Fig. 2.11 に示す。H/C 値は、元素分析計により得た結果より算出した。前述の
通り、coke-2 の水素原子含有量は、熱分解実験前後の水素収支から減算により算出
したので、その中でも特にカーボンバランスが良好な条件（95～105 %）の H/C値のみ


















    
Figure 2.9  Change of molecular weight distribution of coke-1 with residence time 
of 1 s at 1173 K. 
 


















を示す PAHの分子式は、式(2.12)のように表現できる 23)。 
 
                
 
ただし、式(2.12)中の α は H/C値である。反応温度 T=1173 Kにおいて、coke-1の
H/C値はガス滞留時間 tR=1 sではH/C=0.52、時間 tR=4 sではH/C=0.38となり、平均
分子式は式(2.12)より、それぞれ C22H11.5および C42H15.8と推定される。なお、分子量
はそれぞれ 275.5および 520 となる。coke-2については、本研究では分子量分布を測
定できなかったが、Fig. 2.11および式(2.12)より、反応温度 T = 1173 Kにおいて生成




Figure 2.10  FT-ICR mass spectrum of coke-1 at a residence time of 2 s at 
temperature of 1173 K. 
 
αα 6/6/ HC 2 （2.12） 






























Table 2.4  Estimated molecular formulate for the peaks observed in coke-1 
Meas. mass [u] difference [u] Molecular formula Formula mass [u]
302.10971 0.0001 C24H14 302.10956
326.10983 0.0003 C26H14 326.10956
350.10979 0.0002 C28H14 350.10957
376.12488 -0.0003 C30H16 376.12522
400.12531 0.00009 C32H16 400.12522
424.12533 0.0001 C34H16 424.12522
450.14094 0.00007 C36H18 450.14087
474.14112 0.0002 C38H18 474.14087
498.14119 0.0003 C40H18 498.14087
524.15615 -0.0004 C42H20 524.15652
548.15678 0.0003 C44H20 548.15652
572.15676 0.0002 C46H20 572.15653
598.17199 -0.0001 C48H22 598.17218
622.16899 -0.003 C50H22 622.17218
646.17218 0.000001 C52H22 646.17218
696.18684 -0.001 C56H24 696.18783
720.18835 0.0005 C58H24 720.18783
746.20414 0.0007 C60H26 746.20348
770.20377 0.0003 C62H26 770.20348
796.21941 0.0003 C64H28 796.21914
820.21944 0.0003 C66H28 820.21914
 

















































































Figure 2.11  Change of H/C ratio of coke-1 and coke-2 against residence time. 
 











154 の化合物は biphenyl を、m/z 値が 228 および 230 の化合物は triphenylene およ
び terphenyl（異性体含む）に相当すると考えられる。Fig. 2.12では、これらの化合物が
PA機構や PAC機構に基づくフェニル付加反応によってより縮合した PAHに成長する
ことを示唆している。これらの結果より、coke-1 および coke-2 は共に、異なる分子量を
もった化合物が混合したものであり、分子量分布は、熱分解反応が進行するにつれて
高分子量側へシフトすると考えられる。 
反応温度 T = 1173 K、ガス滞留時間 tR = 2 sの条件下で生成した coke-1および
coke-2の SEM画像を Fig. 2.13に示す。coke-1は直径 2.0～2.5 μmの球形粒子に見
える一方で、coke-2は直径 1.0～2.0 μmの互いに結合した粒子のように見える。coke-2



































































(a) tR = 1 s































Figure 2.12  Molecular weight distribution constructed from individual molecular 
weight distributions of tar, coke-1, and coke-2 for the products obtained at 1173 K. 
a) coke-1 b) coke-2
m0.5 m m0.5 m
 
Figure 2.13  SEM images of coke-1 (a) and coke-2 (b) formed at a residence time of 
2 s at 1173 K. 





項までの議論により、coke-1 および coke-2 を生成するまでの反応機構を検討した。前
項までの検討結果に基づいて考えられる、ベンゼンを起点としてタール成分が熱分解
により生成する反応機構を Fig. 2.14 に示す。Fig. 2.15 には、分子量 306 である
quaterphenyl isomers (C24H18 、 異 性 体 含 む ) お よ び 分 子 量 302 で あ る
dibenzo[fg,op]naphthacene (C24H14)を起点として、coke-1 の成長機構に大きく寄与し
ていると考えられる PA機構、HACA機構、および PAC 機構に基づく反応およびそれ
に伴う生成物の一例を記した。さらに、Fig. 2.15中に各化合物のH/C値を記した。H/C




















Figure 2.14  Suggested reaction paths of benzene pyrolysis to form tar. 


















































































































Figure 2.15  Suggested reaction paths of benzene pyrolysis to form coke-1 via tar. 





coke-2のガス滞留時間に対する収率の変化を Fig. 2.16に示す。Fig. 2.16より、ベンゼ
ン分率 5 vol-%の条件下では、生成タール全成分の合計収率は単調に増加すること
がわかった。一方で、ベンゼン分率 7.5 vol-%および 10 vol-%の条件下では、滞留時
間 tR = 2 s以内に最大値をもつことがわかった。また、ベンゼン濃度 5 vol-%、滞留時
間 tR = 0～2 sおよびベンゼン分率 7.5 vol-%、滞留時間 tR = 0～1 sの条件下におい
て、タール成分および coke-2は優先的に生成する一方で、coke-1はほとんど生成しな
いことがわかった。さらに、ベンゼン分率 7.5 vol-%、滞留時間 tR = 2～4 sおよびベン
ゼン分率 10 vol-%、滞留時間 tR=1～4 sの条件下では、ベンゼンの減少分が coke-2
の生成分とほぼ同じ値であることから、ベンゼンから直接 coke-2 が生成する反応が優
先的に起こっていると考えられる。 
以上の実験結果より、ベンゼン分率が 5 vol-%や 7.5 vol-%のように低濃度条件であ









するために、ベンゼンの転化率 x の関数 x/(1-x)とベンゼンの原料濃度との関係を Fig. 





















































































































Figure 2.16  Effects of benzene concentration and residence time on the product 
distributions  at 1173 K. The products are categorized to gas, tar, coke-1, and 
coke-2. 
Residence time, tR [s] 
 































Figure 2.17  Correlative relationship between benzene concentration and apparent 
first-order reaction-rate constant. 
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続熱分解実験による検討を行った結果、反応温度 T = 1123～1223 K以上、ガス滞留





























































慮していた。Fig. 3.1 は、第 2 章で示した実験データ中のベンゼンの未反応率の挙動
を菱形で、則永らのモデルによる数値シミュレーション結果を実線で示している。Fig. 
3.1 より、原料ベンゼンの転化については、全体的に過小評価傾向となることがわかっ
た。同様に、Fig. 3.2は biphenyl、terphenyl、および H2の生成収率の反応温度および
滞留時間依存性について、第 2 章で示した実験値と則永らのモデルによる数値シミュ

















  一方で、Fig. 3.2の biphenylおよび terphenylの挙動を見ると、数値シミュレーション
結果では biphenyl は実験値より多く生成し、かつ terphenyl は実験値より少なくなる挙
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Figure 3.1  Effects of temperature and residence time on the yields on carbon basis of  
the unreacted fraction of benzene simulated by a model reported by Norinaga et al. 2),  
compared with experimental data. 
 
































































































































































































































































































































































































































































































































Residence time, tR [s]
(a) 1123 K 
(including isomers)
(b) 1123 K 
hydrogen
(c) 1123 K 
(d) 1173 K 
(including isomers)
(e) 1173 K 
hydrogen
(f) 1173 K 
(g) 1223 K 
(including isomers)













































































































































Figure 3.2  Effects of temperature and residence time on the yields on carbon basis of biphenyl (P2) 
and terphenyl isomers (P3), and the hydrogen yield on hydrogen basis simulated by a model reported 
by Norinaga et al. 2), compared with experimental data.  
 









力学物性値と Green らによって開発されたソフトウェア（the Reaction Mechanism 
Generator, RMG）を用いて Benson の原子団寄与法 9)により推算した熱力学物性値を


















Table 3.1  Thermodynamic physical properties of terphenyl (C18H14) (hereafter 
abbreviated to P3 in the Table) and the compounds, from which hydrogen radical is 
abstracted (P3-). 1 is written as a subscript to the right of thermodynamic physical 
properties based on the database used in the previous model reported by Norinaga et 
al. 2). 2 is written as a subscript to the right of thermodynamic physical properties 
based on Benson’s method for estimating molecular thermochemistry using quantum 
chemistry. 
Species T (K) Cp1 (cal/mol/K) Cp2 (cal/mol/K) H1 (kcal/mol) H2 (kcal/mol) S1 (cal/mol/K) S2 (cal/mol/K)
P3 300 57.67 56.17 66.73 66.14 111.6 121.7
P3 1000 134.3 142.1 139.8 143.2 228 243.4
P3 2000 160.8 170.1 290.4 301.5 331.3 352
P3- 300 56.85 55.73 126.8 127 112.7 124.6
P3- 1000 130.4 137.7 197.9 202.1 226.2 243.4
P3- 2000 155.9 164.6 344 355.4 326.4 348.5  






























Table 3.2  Additions and modifications to the reaction mechanism reported by 
Norinaga and Deutschmann 2). k=ATn exp(-Ea/RT). 
No. A (s-1 or m3mol-1s-1) n Ea (kJ/mol)
1 P3- + C6H5 = P4 5.94E+42 -8.83 57.9
2 P3- + C6H5 = P4- + H 8.60E+13 0.5 145.7
3 P3 + C6H5 = P4 + H 1.00E+77 -18.9 165.2
4 P3- + C6H6 = P4 + H 1.00E+77 -18.9 165.2
5 P2 + P2- = P4 + H 1.80E+77 -18.9 165.2
6 P4- + C6H5 = P5 5.94E+42 -8.83 57.9
7 P4- + C6H5 = P5- + H 8.60E+13 0.5 145.7
8 P4 + C6H5 = P5 + H 1.00E+77 -18.9 165.2
9 P4- + C6H6 = P5 + H 1.00E+77 -18.9 165.2
10 P4 + H = P4- + H2 3.23E+07 2.095 66.3
11 P4- + H = P4 1.17E+33 -5.57 36.7
12 P3- + P2- = P5 1.78E+43 -8.83 57.9
13 P3- + P2- = P5- + H 2.58E+13 0.5 145.7
14 P3 + P2- = P5 + H 3.00E+77 -18.9 165.2
15 P3- + P2 = P5 + H 1.00E+77 -18.9 165.2
16 P5 + H = P5- + H2 6.46E+07 2.095 66.3
17 P5- + H = P5 2.34E+33 -5.57 36.7
18 P2- + P2- = P4 3.56E+43 -8.83 57.9
19 P2- + P2- = P4- + H 5.16E+14 0.5 145.7
Reaction
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Fig. 3.3 より、既往の則永らのモデルでは、triphenylene の消費が過小評価されるこ
とがわかった。これは、triphenylene がより大きな PAH に成長する反応、すなわち coke
の生成反応を表現することができていないからである。そこで本研究において、
triphenylene から coke へと転換する反応（3.1）を総括的に考慮したモデルを構築する
と同時に、coke がさらに水素ラジカルを放出しながら炭化し、さらに成長する反応
（3.2）を新たに考慮したモデルを構築した。なお、反応(1)および(2)にて考慮した
coke-1 および coke-2 は、第 2 章の coke-1 および coke-2 に対応しており、同じく第 2
章中の H/Cの実測値に基づいて coke-1および coke-2の組成を決定した。 
 




a Cekr RTE−=                                       
 




b Cekr RTE−=  
 
上述の総括反応の速度パラメーターの決定に際して、triphenylene を tar の主成分
の 1 つと仮定し、第 2章 2.3.1 の式（2.2）中の tar が coke-1 および coke-2 へと成長す
る反応の活性化エネルギーである E = 105 kJ mol-1を総括反応(3.1)および(3.2)の活性
化エネルギーとして採用した。これら 2 つの反応の頻度因子については、反応温度



























3.4.1 反応温度 1173 Kにおける実測値との比較 
 
本研究では、3.3.2.3 にて言及した通り、追加した coke 生成に関する総括反応の頻
度因子について、反応温度 T = 1173 Kにおける実験データを再現するようにフィッテ
ィングを実施した。Fig. 3.4 に未反応ベンゼンの組成、タール、coke-1、および coke-2
の収率について、実験データを点で、本章で新たに構築した反応モデルにより数値シ
ミュレーションした結果を実線で示す。同様に、分解ガス成分である水素、メタン、およ
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Figure 3.3  Effects of temperature and residence time on the yields on carbon basis of 
triphenylene simulated by a model reported by Norinaga et al. 2), compared with 
experimental data.  
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とがわかった。coke-1 および coke-2 については、誘導期をもち、ある程度時間が経て
ば増加するという特異的な挙動を計算結果は表現しており、反応温度 T = 1173 Kに
おける実験データをタールおよびコーク共に概ね推算できることがわかった。タールの
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Figure 3.4  Effects of residence time on carbon basis yields of the unreacted fraction of     
benzene, tar, coke-1, and coke-1 + coke-2 at 1173 K of reaction temperature as simulated  
with developed model and their comparison with experimental data.  
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Figure 3.5  Effects of residence time on the yields on hydrogen basis of the unreacted    
fraction of benzene, tar, coke-1, and coke-2 at 1173 K of reaction temperature simulated by 
the newly constructed model in this study, compared with experimental data.  
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Figure 3.6  Effects of residence time on the yields on carbon basis of biphenyl (C12H10, P2), 
terphenyl isomers (C18H14, P3), quaterphenyl (C24H18, P4), and triphenylene at 1173 K of 
reaction temperature simulated by the newly constructed model in this study, compared with 
experimental data.  
 








Ｆｉｇ．3.7 より、反応温度 T = 1123 Kにおいて、実測値では滞留時間の増加に伴っ
てタールの収率は増加する傾向が見られる一方で、計算値では滞留時間 tR = 2 s付
近で最大値を示し、その後減少する傾向が見られた。一方で、coke-1および coke-2の
合計収率は計算値では過小評価することがわかった。すなわち、タールの消費速度
は実測値より過大評価気味であるのに対して、coke-1 および coke-2 の合計収率が過
小評価傾向になるが、その主な理由は、ベンゼンの消費速度が実測値に比べて過小
評価されているからであると考えられる。一方で、反応温度 T = 1223 K においても
coke-1 および coke-2 の合計収率がやや過小評価傾向であるが、これもベンゼンの消
費速度が実測値に比べて過小評価されていることが主な原因であると推察される。 
Fig. 3.8 より、水素、メタン、およびアセチレンの収率は、概ね推算可能であることが
示唆された。一方で、反応温度 T = 1223 Kにおけるアセチレンの消費を推算すること
は、反応温度 T = 1173 K条件のとき同様、困難であることがわかった。 
Fig. 3.9 より、タールの構成成分である P2、P3、P4、および triphenylene について、





る。一方、反応温度 T = 1223 Kの様な高温条件下では P2、P3、および P4については
概ね良好に推算できるが、triphenylene の生成については過少評価されることがわか
った。これは triphenylene から coke へと転換する総括反応(3.1)の反応速度が過大に
評価されているためであると考えられる。 
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以上の結果より、改善策の 1つ目として、水素ラジカルの生成速度の見直しを行うこ
とが重要であると考えられる。総括反応（3.2）は、1 molの coke-1から 1 molの coke-2
が生成する際に、5 molの水素ラジカルが飛び出す反応を意味しているが、分子の状
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Figure 3.8  Effects of residence time on the yields on hydrogen basis of hydrogen, 
methane, and acetylene at 1123 and 1223 K of reaction temperature simulated by the 
newly constructed model in this study, compared with experimental data.  
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を用いた連続熱分解実験による検討を行った結果、反応温度 T = 1123～1223 K以上、









































よび coke-2 として分類した。coke-1および coke-2の分類方法としては、coke-1および
coke-2の水素／炭素原子比 H/Cに着目し、前章の実験結果（Fig. 2.11）に基づいて、









本モデルで考慮した化学種および反応量論式を Table 4.1に示す。Table 4.1に示
すように、タール成分がベンゼンの付加反応により coke-1 になる反応、および coke-1
がベンゼンの付加反応により coke-2 になる反応は、前章にて提案した反応メカニズム
（Fig. 2.13）より、脱水素反応を伴って水素分子が 2 mol抜ける反応を考慮した（Table 








値は同値とした。一方で、タール成分が 2 mol の脱水素を伴うベンゼン付加反応によ
って coke-1に到達する反応 R8、R9、R10、R33および R34の頻度因子および活性化
エネルギーの値も同値とした。さらに、coke-1が上記同様の、2 molの脱水素を伴うベ
ンゼン付加反応によって coke-2 に到達する反応 R11～R16、R20～R28、R35～R39、
R41～R47、および R50 の頻度因子および活性化エネルギーの値も同値とした。自己
分子内での脱水素反応である R17～19、R29～30、R40、R48～49、および R51 の頻
度因子および活性化エネルギーの値も同値とした。 









反応 R1～R52の反応速度式を Table 4.2に示す。全ての反応を不可逆反応と仮定
した。また、反応速度は、各反応成分について 1次と仮定した。ただし、R6については
ベンゼンについて 1 次、水素分子について 1 次、すなわち 2 次反応と仮定した。R54
については、ベンゼンについて 1 次、quaterphenylについて 1 次、すなわち 2 次反応
と仮定した。ここで、ri （i＝1～52）は各反応の反応速度、pj （jは化学種）は各化学種






















































































































































































































































































































































































































































































































Table 4.1  Considered species and reactions 
R1 ： benzene + benzene → biphenyl + H2
R2 ： benzene + biphenyl → terphenyl + H2
R3 ： benzene + biphenyl → triphenylene + 2 H2
R4 ： biphenyl + C2H2 → phenanthrene + H2
R5 ： benzene + H2 → C2H2 + C4H6
R6 ： benzene + 9 H2 → 6 CH4
R7 ： benzene + terphenyl → quaterphenyl + H2
R8 ： benzene + triphenylene → C24H14 + 2 H2
R9 ： benzene + C24H14 → C30H16 + 2 H2
R10 ： benzene + C30H16 → C36H18 + 2 H2
R11 ： benzene + C36H18 → C42H20 + 2 H2
R12 ： benzene + C42H20 → C48H22 + 2 H2
R13 ： benzene + C48H22 → C54H24 + 2 H2
R14 ： benzene + C54H24 → C60H26 + 2 H2
R15 ： benzene + C60H26 → C66H28 + 2 H2
R16 ： benzene + C66H28 → C72H30 + 2 H2
R17 ： C72H30 → C72H28 + H2
R18 ： C72H28 → C72H26 + H2
R19 ： C72H26 → C72H24 + H2
R20 ： benzene + C72H24 → C78H26 + 2 H2
R21 ： benzene + C78H26 → C84H28 + 2 H2
R22 ： benzene + C84H28 → C90H30 + 2 H2
R23 ： benzene + C90H30 → C96H32 + 2 H2
R24 ： benzene + C96H32 → C102H34 + 2 H2
R25 ： benzene + C102H34 → C108H36 + 2 H2
R26 ： benzene + C108H36 → C114H38 + 2 H2
R27 ： benzene + C114H38 → C120H40 + 2 H2
R28 ： benzene + C120H40 → C126H42 + 2 H2
R29 ： C126H42 → C126H40 + H2
R30 ： C126H40 → C126H38 + H2
R31 ： benzene + C126H38 → C132H40 + 2 H2
R32 ： C126H38 → C126H36 + H2
R33 ： benzene + phenanthrene → C20H12 + 2 H2
R34 ： benzene + C20H12 → C26H14 + 2 H2
R35 ： benzene + C26H14 → C32H16 + 2 H2
R36 ： benzene + C32H16 → C38H18 + 2 H2
R37 ： benzene + C38H18 → C44H20 + 2 H2
R38 ： benzene + C44H20 → C50H22 + 2 H2
R39 ： benzene + C50H22 → C56H24 + 2 H2
R40 ： C56H24 → C56H22 + H2
R41 ： benzene + C56H22 → C62H24 + 2 H2
R42 ： benzene + C62H24 → C68H26 + 2 H2
R43 ： benzene + C68H26 → C74H28 + 2 H2
R44 ： benzene + C74H28 → C80H30 + 2 H2
R45 ： benzene + C80H30 → C86H32 + 2 H2
R46 ： benzene + C86H32 → C92H34 + 2 H2
R47 ： benzene + C92H34 → C98H36 + 2 H2
R48 ： C98H36 → C98H34 + H2
R49 ： C98H34 → C98H32 + H2
R50 ： benzene + C98H32 → C104H34 + 2 H2
R51 ： C98H32 → C98H30 + H2
R52 ： benzene → C6H2 + 2 H2
R53 ： C4H6 → 2 C2H2 H2
R54 ：   8 benzene + quaterphenyl → C72H24 + 21 H2  



















Table 4.2  Considered reaction rates 
R1 ： r 1 ＝ k 1 pbenzene pbenzene R28 ： r 28 ＝ k 28 pbenzene pC120H40
R2 ： r 2 ＝ k 2 pbenzene pbiphenyl R29 ： r 29 ＝ k 29 pC126H42
R3 ： r 3 ＝ k 3 pbenzene pbiphenyl R30 ： r 30 ＝ k 30 pC126H40
R4 ： r 4 ＝ k 4 pbiphenyl pC2H2 R31 ： r 31 ＝ k 31 pbenzene pC126H38
R5 ： r 5 ＝ k 5 pbenzene pH2 R32 ： r 32 ＝ k 32 pC126H38
R6 ： r 6 ＝ k 6 pbenzene pH2 R33 ： r 33 ＝ k 33 pbenzene pphenanthrene
R7 ： r 7 ＝ k 7 pbenzene p terphenyl R34 ： r 34 ＝ k 34 pbenzene pC20H12
R8 ： r 8 ＝ k 8 pbenzene p triphenylene R35 ： r 35 ＝ k 35 pbenzene pC26H14
R9 ： r 9 ＝ k 9 pbenzene pC24H14 R36 ： r 36 ＝ k 36 pbenzene pC32H16
R10 ： r 10 ＝ k 10 pbenzene pC30H16 R37 ： r 37 ＝ k 37 pbenzene pC38H18
R11 ： r 11 ＝ k 11 pbenzene pC36H18 R38 ： r 38 ＝ k 38 pbenzene pC44H20
R12 ： r 12 ＝ k 12 pbenzene pC42H20 R39 ： r 39 ＝ k 39 pbenzene pC50H22
R13 ： r 13 ＝ k 13 pbenzene pC48H22 R40 ： r 40 ＝ k 40 pC56H24
R14 ： r 14 ＝ k 14 pbenzene pC54H24 R41 ： r 41 ＝ k 41 pbenzene pC56H22
R15 ： r 15 ＝ k 15 pbenzene pC60H26 R42 ： r 42 ＝ k 42 pbenzene pC62H24
R16 ： r 16 ＝ k 16 pbenzene pC66H28 R43 ： r 43 ＝ k 43 pbenzene pC68H26
R17 ： r 17 ＝ k 17 pC72H30 R44 ： r 44 ＝ k 44 pbenzene pC74H28
R18 ： r 18 ＝ k 18 pC72H28 R45 ： r 45 ＝ k 45 pbenzene pC80H30
R19 ： r 19 ＝ k 19 pC72H26 R46 ： r 46 ＝ k 46 pbenzene pC86H32
R20 ： r 20 ＝ k 20 pbenzene pC72H24 R47 ： r 47 ＝ k 47 pbenzene pC92H34
R21 ： r 21 ＝ k 21 pbenzene pC78H26 R48 ： r 48 ＝ k 48 pC98H36
R22 ： r 22 ＝ k 22 pbenzene pC84H28 R49 ： r 49 ＝ k 49 pC98H34
R23 ： r 23 ＝ k 23 pbenzene pC90H30 R50 ： r 50 ＝ k 50 pbenzene pC98H32
R24 ： r 24 ＝ k 24 pbenzene pC96H32 R51 ： r 51 ＝ k 51 pC98H32
R25 ： r 25 ＝ k 25 pbenzene pC102H34 R52 ： r 52 ＝ k 52 pbenzene
R26 ： r 26 ＝ k 26 pbenzene pC108H36 R53 ： r 53 ＝ k 53 pC4H6
R27 ： r 27 ＝ k 27 pbenzene pC114H38 R54 ： r 54 ＝ k 54 pbenzene pquaterphenyl  






ウェア REX Suite TM 2.7を用いて決定した。パラメーターフィッティングにより決定した
各反応速度パラメーターを Table 4.3に示す。 
k1、k2、および k7は、1 molの脱水素を伴うフェニル付加反応の速度定数であり、活
性化エネルギーE = 90～127 kJ/mol と大きな差はないことがわかった。また、k2の活性
化エネルギーE2および k3の活性化エネルギーE3を比較すると、E2＜E3となることがわ
かった。k2および k3は、それぞれベンゼンおよび biphenyl からの terphenyl（異性体含
む）および triphenyleneの生成反応であり、活性化エネルギーの大きさの関係は、それ
ぞれの化合物の熱的安定性の順序 13)と一致している。k4は HACA メカニズム 14-17)に
基づき、アセチレン付加によって biphenyl が重質化する反応の速度定数であり、E4 




また、Senosiainらが報告した結果（E = 111 kJ/mol）とほぼ一致している 18)。k5および k6
は、ベンゼンから分解ガスが生成する反応速度定数であり、CH4、C2H2、および C4H6
が生成する反応の速度定数はほぼ同じ値となることが示唆される。k8、k9、k10、k33、お
よび k34は、タール成分が重質化して最終的に coke-1 に成長する反応の速度定数で
あり、E8～E10はいずれも 80～140 kJ/mol 程度となることがわかった。これは、前章
2.3.1（Fig. 2.5）での考察と矛盾の無い結果になったことを意味している。k11～k29およ
び k35～k50は coke-1を形成する化合物が coke-1のカテゴリーの中で重質化して成長
する反応の速度定数であり、E11～E29およびE35～E50は 5～15 kJ/molと非常に小さな
値をとることがわかった。また、coke-1 を形成する化合物が coke-1 のカテゴリーの中で
重質化して成長する反応の速度定数である k31および k32の活性化エネルギーE31およ
び E32は 3～11 kJ/mol とさらに小さな値をとることもわかった。このように活性化エネル 



















Table 4.3  Kinetic parameters 




k 1 1.90×105 127
k 2 1.00×105 102
k 3 9.86×103 300
k 4 1.00×108 110
k 5 2.00×103 100
k 6 1.00×103 100
k 7 1.90×105 90
k 8 8.52×106 120
k 9 1.01×1015 100
k 10 3.81×1013 80
k 11 6.37×1012 15
k 12 4.62×1019 15
k 13 1.00×1020 15
k 14 1.00×1020 15
k 15 4.05×1015 15
k 16 1.00×1020 15
k 17 1.00×108 5
k 18 1.00×108 5
k 19 1.00×108 5
k 20 3.21×1011 15
k 21 2.46×1011 15
k 22 2.76×1013 15
k 23 1.74×1014 15
k 24 4.61×1014 15
k 25 1.24×1015 15
k 26 2.78×1015 15
k 27 3.61×1015 15
k 28 1.68×1015 15
k 29 1.00×108 5
k 30 2.00×107 179
k 31 1.00×103 11
k 32 1.09×1010 3
k 33 1.00×105 140
k 34 1.00×105 80
k 35 1.00×104 15
k 36 1.00×104 15
k 37 1.00×104 15
k 38 1.00×104 15
k 39 1.00×104 15
k 40 1.00×108 5
k 41 1.00×104 15
k 42 1.00×104 15
k 43 1.00×104 15
k 44 1.00×104 15
k 45 1.00×104 15
k 46 1.00×104 15
k 47 1.00×104 15
k 48 1.00×108 5
k 49 1.00×108 5
k 50 2.56×1019 15
k 51 1.00×108 170
k 52 1.00×10-3 100
k 53 6.82×103 100
k 54 1.00×1010 15  


























成分収率については、反応温度 T = 1123 Kおよび 1173 Kの実験値は概ね推算でき
るが、T = 1223 Kについては、最大値に達した後減少する傾向は表現できるものの、
ガス滞留時間 tR = 1 sの条件下における収率は推算精度がやや良くないことがわかっ
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た。coke-1および coke-2については、反応温度に対する収率の傾向は概ね表現でき
ることがわかった。また、coke-1 と coke-2 の合計収率については、計算線は概ね実験
値を推算できることがわかった。 
Fig. 4.3に、反応温度 T = 1173 Kにおけるベンゼン濃度の生成物収率への影響を
示す。また、同グラフ中に、提案した熱分解反応モデルにより数値シミュレーションした
各生成物の推算値も実線として示す。ベンゼンの未反応率、分解ガス収率、および



















































































































































Figure 4.1  Effects of residence time on unreacted benzene fractoin and the 
products of gas and tar. Lines represent calculated results and symbols represent 
experimental results. 









































































(b) coke-1 + coke-2
 
 
Figure 4.2  Effects of residence time on the products of coke-1 and coke 
(coke-1 + coke-2). Comparison between calculated and experimental results. 
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Figure 4.3  Effects of benzene concentration on unreacted benzene fraction and the products 
of gas, tar, and coke (coke-1 + coke-2). Comparison between calculated and experimental 
results. 
 





















































































































































































































































































































tar coke-1 coke-1 + coke-2
 
 
Figure 4.4  Parity plots of each components considered in the pyrolysis model. 
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させる化学的気相成長法（chemical vapor deposition, CVD）に関する研究成果が多数






























の熱分解反応を、小スケールの気流層型反応装置を用いて、反応温度 T ＝ 1173 
K、ガス滞留時間 tR＝2～4 s、原料ベンゼン分率 10 vol-%、反応部におけるウール充













本章において連続熱分解実験に用いた気流層型反応装置の概略を Fig. 5.1 に示
す。Fig. 5.1(a)は気相熱分解実験に用いた装置であり、装置セットアップおよび実験手
順の詳細は第 2 章と概ね同じである。Fig. 5.1(b)では、充填した石英ウールの位置が
Fig. 5.1(a)と異なっている。石英ウール表面が熱分解反応に与える影響を見るために、
反応管内に石英ウールを充填し、熱分解実験を行った。また、反応管の下流に接続し




口から 12.5～13 cm の位置にくるようにし、加熱炉内の輻射熱による軸方向の温度分
布が最小となるように、反応壁面に接するようにして温度制御を行った。 
熱分解温度 T ＝ 1173 K、ガス滞留時間 tR ＝ 1、2、および 4 s、原料であるベン
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て析出コークの燃焼によって生じる CO および CO2を全量ガスバッグに捕集し、ガスク

























対する収率変化を Fig. 5.2に示す。Fig. 5.2(a)には反応場に石英ウールを充填して熱
分解を行って得た結果を、Fig. 5.2(b)には反応場に石英ウールを充填せずに空管で
 
Figure 5.1  A schematic diagram of the experimental setup 
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れ 95～105 %、98～105 %の間で保持できていることを確認した。これ以降の本文で
は、第 2 章で報告した、反応管内にウールを充填しない反応場（Fig. 5.2(b)）を「空管
（Blank reactor）条件」、反応管内にウールを充填した反応場（Fig. 5.2(a)）を「石英ウー





は、空管条件下ではガス滞留時間 tR = 2 s以降、重質化反応で消費されるために減
少する傾向が見られるが、石英ウール充填条件下ではガス滞留時間の増加と共に単
調増加する傾向があり、その値も空管条件下でのタール収率より高めに推移すること
がわかった。コーク収率（Fig. 5.2(a)中の coke-2’） についても単調増加する傾向が見

















































































































































Residence time, tR [s]
benzene 
coke-1 + coke-2 
coke-1 
tar gas 
(b) Blank reactor 
(T = 1173 K)
(a) Quartz wool packed reactor
(T = 1173 K)
 
Figure 5.2  Effects of the quartz wool in the reactor and residence time 
on the product distributions. The products are categorized to gas, tar, 
coke-2' (coke-1 + coke-2) in Panel (a). The products are categorized to 
gas, tar, coke-1, and coke-2 in Panel (b). 





























（5.1） benzene (C6H6) ＋ 9 H2         6 CH4 



















を載せた。また、terphenyl および quaterphenyl については構造異性体も含む。また、
石英ウール充填条件下および空管条件下での、反応温度 T = 1173 K、滞留時間 tR = 
2 sおよび 4 sにおけるMALDI-TOFMSの結果を Fig. 5.5に示す。 





















































































































Residence time, tR [s]







Figure 5.3  Effect of residence time and solid surface in the reaction field on the  
yields of hydrogen (Panel (a)), methane (Panel (b)), and acetylene (Panel (c)). 
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また、石英ウール充填条件下において、ベンゼンオリゴマーである biphenyl、
terphenyl、および quaterphenyl の収率は、 phenanthrene、 triphenylene、および
benzo[e]pyreneの収率より相対的に大きいことから、PA（phenyl addition）機構に従う反
応によって、フェニル基をもつベンゼンオリゴマーが優先的に生成することを示唆して
いる。また、Fig. 5.5中の m/z = 306のピークは quaterphenyl、m/z = 382 のピークは
quinquephenyl（C30H22、quaterphenyl にさらにフェニルラジカルが 1 つ付加した化合
物）、m/z = 458のピークは sexiphenyl（C36H26、quinquephenylにさらにフェニルラジカ
ルが 1 つ付加した化合物）に相当しており、それらの顕著なピーク間の m/z 差は約 76
であることがわかった。これは、反応初期において、PA 機構に従う反応によって、ベン
ゼンオリゴマーが優先的に生成することを意味しており、上述の考察を支持するもので






































































































































































































































Residence time, tR [s]











Figure 5.4  Effect of residence time and solid surface in the reaction field on the  
yields of biphenyl (Panel (a)), terphenyl isomers (Panel (b)), quaterphenyl isomers  
(Panel (c)), phenanthrene (Panel (d)), triphenylene (Panel (e)), and benzo[e]pyrene  
(Panel (f)). 
 





























    
Figure 5.5  Change of molecular weight distribution of tar with increasing residence time  
at 1173 K in the Quartz wool packed reactor (Panel (a) and (b)) and of tar and coke-1 of  
in the Blank reactor (Panel (c) and (d)). 
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Figure 5.6  Effect of the ratio of total surface area of wall and quartz wool and the  
reaction volume in the reactor tube on the benzene conversion (Panel (a)) and the  
yield of hydrogen (Panel (b)) at 1173 K and residence time of 2 s. 
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Figure 5.7   Effect of total surface area of wall and quartz wool in the reactor tube  
on the yields of total gaseous products (Panel (a)), the yields of total tar products  
(Panel (b)), and the yields of coke-2’ (Panel (c)) at 1173 K and residence time of 2 s. 
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Figure 5.8    The images of pyrolysis reactions in the blank reactor (Panel (a)) and  
in the quartz wool packed reactor (Panel (b)). 
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上流⇒                                                 ⇒下流 
 
 
Figure 5.9    The picture of the quartz wool packed reactor after pyrolysis reactions. 
 
 














tar-adsorbed が脱水素を伴いながら成長する反応の速度は、気相中の tar-adsorbed に
相当する化合物が空管条件で成長する反応の速度より格段に小さいということが推測
される。すなわち、空管条件下では、tar-adsorbed に相当する化合物が coke へと成長
するための核となっている可能性が大きく、tar-adsorbed 相当まで成長すると、急激に
周囲のハイドロカーボンを取り込んで成長することが示唆される。5.3.2.2 でも言及した
様に、Fig. 5.5 では分子量およそ 500 以上の化合物の存在が、石英ウール充填条件
下においては反応器出口で確認できなかったが、一方で空管条件下においては確認








（5.2） benzene → tar → coke 
（5.3） benzene → tar → tar-adsorbed → coke 
- 106 - 
 




反応場において T = 1373 K程度の高温条件にすることで、固体表面上における不均
一の重質化反応の速度が、気相中でコークへと成長する均一の重質化反応の速度よ
りも相対的に大きくなることが主な原因であることを示唆している。つまり、反応温度T = 





























1/Reaction Temperature, 1/T [1/K]






Figure 5.10   The images of pyrolysis reaction rates under the homogeneous condition        
and the heterogeneous condition. 
 
 





置を用いて、反応部に石英ウールを充填した状態で、反応温度 T = 1123～1223 K、
ガス滞留時間 tR ＝ 2～4 s、原料ベンゼン分率 10 vol-%、ウール充填量 0、4.4、およ
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Table S1. Reaction Mechanism 
Table S2. Species Involved in the Mechanism of Benzene Pyrolysis 
Table S3. Thermodaynamic Data 
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Table S1.  Reaction Mechanism 
k=ATnexp(-E a/RT)  A: cm3 mole-1s-1  Ea: kJ/mol 
 





を考慮する式（Troe の式）に基づいた反応式を仮定しており、Table S1 中の‘LOW’および‘TROE’に続くパラメーター
は、Troe の式中のパラメータ-を示す。1 段目の 3 つのパラメータ-は高圧限界速度定数 A∞、β∞、Ea∞を、2 段目の 3























一方、No. 903～923の反応は、第 3章にて報告した研究で新たに追加した反応である。なお、No. 903～921は素反
応かつ可逆反応である一方で、No. 922および 923はコーク生成を表現した総括反応でありかつ不可逆反応である。ま
た、本研究で新たに追加した反応は全て、Arrhenius の式を基本とした反応と仮定した。さらに、No. 903～921 のパラメ






**** 1. H2 REACTIONS                                  A        n         Ea 
********************************** 
1. H       +H       +M(1)    =H2      +M(1)      0.100E+19 -1.0       0.0   !Miller&Melius1992             
2. H2      +H       +H       =H2      +H2        9.200E+16 -0.6       0.0   !Miller&Melius1992        
********************************** 
**** 2. C1 REACTIONS                                  A        n         Ea 
********************************** 
3. CH      +H       =C       +H2                 1.500E+14  0.0       0.000 !Miller&Melius1992         
4. CH      +H2      =3CH2    +H                  1.107E+08  1.79      6.990 !Wang&Frenklach1997    
5. CH      +H2      =CH3                         3.190E+25 -4.99     11.34  !Richter&Howard2002                  
6. 3CH2    +H       +M(2)    =CH3     +M(2)      2.500E+16 -0.8       0.000 !Wang&Frenklach1997  
LOW       3.200E+27 -3.140     5.150 
TROE  0.6800    78.0  1995.0  5590.0 
7. 3CH2    +H2      =CH3     +H                  0.500E+06  2.0      30.250 !Wang&Frenklach1997 
8. 3CH2    +C       =C2H     +H                  0.500E+14  0.0       0.000 !Wang&Frenklach1997 
9. 3CH2    +CH      =C2H2    +H                  0.400E+14  0.0       0.000 !Wang&Frenklach1997 
10. 3CH2    +CH      =C2H     +H       +H         5.490E+22 -2.41     48.20  !Westmoreland1986      
11. 3CH2    +CH      =C2H3                        3.090E+14 -1.98      2.59  !Westmoreland1986   
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13. 3CH2    +3CH2    =C2H4                        1.110E+20 -3.43      8.66  !Westmoreland1986     
14. 3CH2    +3CH2    =C2H2    +H2                 3.200E+13  0.0       0.000 !Wang&Frenklach1997  
15. 1CH2    +H       =CH      +H2                 0.300E+14  0.0       0.000 !Wang&Frenklach1997   
16. 1CH2    +H       =3CH2    +H                  2.000E+14  0.0       0.0   !Miller&Melius1992 
17. 1CH2    +H2      =CH3     +H                  0.700E+14  0.0       0.000 !Wang&Frenklach1997  
18. 1CH2    +1CH2    =C2H2    +H2                 3.010E+13  0.0       0.0   !Zhang&Mckinnon1995  
19. 1CH2    +1CH2    =C2H3    +H                  2.000E+13  0.0       0.0   !Frank&Just1984 
20. CH3     +H       +M(2)    =CH4     +M(2)      1.270E+16 -0.630     1.60  !Wang&Frenklach1997    
LOW       2.477E+33 -4.760    10.21      
TROE  0.7830    74.0  2941.0  6964.0   
21. CH3     +C       =C2H2    +H                  0.500E+14  0.0       0.000 !Wang&Frenklach1997    
22. CH3     +CH      =C2H3    +H                  0.300E+14  0.0       0.000 !Wang&Frenklach1997    
23. CH3     +3CH2    =C2H4    +H                  0.400E+14  0.0       0.000 !Wang&Frenklach1997      
24. CH3     +3CH2    =C2H5                        2.530E+20 -3.49      8.49  !Westmoreland1986     
25. CH3     +1CH2    =C2H4    +H                  0.120E+14  0.0      -2.380 !Wang&Frenklach1997     
26. CH3     +1CH2    =C2H5                        1.111E+19 -3.20      7.45  !Westmoreland1986      
27. CH3     +CH3     +M(2)    =C2H6    +M(2)      2.120E+16 -0.97      2.59  !Wang&Frenklach1997        
LOW       1.770E+50 -9.670    26.03 
TROE  0.5325   151.0  1038.0  4970.0 
28. CH3     +CH3     =C2H4    +H2                 1.000E+16  0.0     134.02  !Warnatz1984          
29. CH3     +CH3     =C2H5    +H                  4.990E+12  0.1      44.350 !Wang&Frenklach1997 
30. CH4     +H       =CH3     +H2                 0.660E+09  1.62     45.360 !Wang&Frenklach1997     
31. CH4     +CH      =C2H4    +H                  0.600E+14  0.0       0.000 !Wang&Frenklach1997     
32. CH4     +3CH2    =CH3     +CH3                0.246E+07  2.0      34.600 !Wang&Frenklach1997     
33. CH4     +1CH2    =CH3     +CH3                0.160E+14  0.0      -2.380 !Wang&Frenklach1997    
34. CH4     +CH3     =C2H6    +H                  8.000E+13  0.0     167.37  !Tabayashi&Bauer1979 




**** 3. C2 REACTIONS                               A        n        Ea 
********************************** 
36. C2      +H2      =C2H     +H                  4.000E+05  2.4       4.18  !Miller&Melius1992         
37. C2H     +M(1)    =C2      +H       +M(1)      4.680E+16  0.0     518.84  !Colket1986 
38. C2H     +H       +M(2)    =C2H2    +M(2)      1.000E+17 -1.0       0.000 !Wang&Frenklach1997 
LOW       3.750E+33 -4.800     7.95 
TROE  0.6464   132.0  1315.0  5566.0 
39. C2H     +H2      =C2H2    +H                  4.900E+05  2.5       2.34  !Wang&Frenklach1997 
40. C2H     +1CH2    =CH      +C2H2               1.810E+13  0.0       0.0   !Tsang1986     
41. C2H     +3CH2    =CH      +C2H2               1.810E+13  0.0       0.0   !Zhang&Mckinnon1995  
42. C2H     +CH3     =C3H3    +H                  2.410E+13  0.0       0.0   !Tsang1986 
43. C2H     +CH3     =PC3H4                       8.070E+49-11.305   183.27  !Richter&Howard2002 
44. C2H     +CH4     =C2H2    +CH3                1.810E+12  0.0       2.09  !Tsang1986 
45. C2H     +C2H     =C4H2                        1.800E+13  0.0       0.0   !Fournet1999     
46. C2H     +C2H     =C2H2    +C2                 1.810E+12  0.0       0.0   !Tsang1986 
47. C2H2    +H       +M(2)    =C2H3    +M(2)      0.560E+13  0.0      10.04  !Wang&Frenklach1997  
LOW       3.800E+40 -7.270    30.21 
TROE  0.7507    98.5  1302.0  4167.0 
48. C2H2    +H2      =C2H4                        1.410E+41 -9.06    213.945 !Richter&Howard2002 
49. C2H2    +CH      =C3H2    +H                  3.000E+13  0.0       0.0   !Warnatz1983  
50. C2H2    +3CH2    =C3H3    +H                  1.200E+13  0.0      27.70  !Böhland1986 
51. C2H2    +1CH2    =C3H3    +H                  2.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997 
52. C2H2    +1CH2    =3CH2    +C2H2               4.000E+13  0.0       0.0   !Miller&Melius1992         
53. C2H2    +1CH2    =CYC3H4                      1.660E+38 -8.65     25.48  !Richter&Howard2002 
54. C2H2    +1CH2    =AC3H4                       7.460E+39 -8.78     26.57  !Richter&Howard2002  
55. C2H2    +1CH2    =PC3H4                       2.620E+40 -8.86     26.82  !Richter&Howard2002  
56. C2H2    +CH3     =AC3H4   +H                  2.870E+21 -2.74    103.77  !Dean&Westmoreland1987 
57. C2H2    +CH3     =PC3H4   +H                  1.000E+13 -0.53     56.07  !Dean&Westmoreland1987 
58. C2H2    +CH3     =AC3H5                       1.400E+04  2.21     69.04  !Diau1994 
59. C2H2    +C2H     =C4H2    +H                  9.600E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997  
60. C2H2    +C2H     =N-C4H3                      1.300E+30 -6.12     10.5   !Wang&Frenklach1997  
61. C2H2    +C2H     =I-C4H3                      1.600E+34 -7.28     20.21  !Wang&Frenklach1997  
62. C2H2    +C2H2    =C4H2    +H2                 1.500E+13  0.0     178.67  !Fournet1999 
63. C2H2    +C2H2    =C4H4                        5.500E+12  0.0     154.65  !Duran1989 
64. C2H3    +H       +M(2)    =C2H4    +M(2)      0.608E+13  0.27      1.170 !Wang&Frenklach1997  
LOW       1.400E+30 -3.860    13.89  
TROE  0.782    207.5  2663.0  6095.0  
65. C2H3    +H       =C2H2    +H2                 3.000E+13  0.0       0.000 !Wang&Frenklach1997 
66. C2H3    +CH      =3CH2    +C2H2               5.000E+13  0.0       0.0   !Miller&Melius1992           
67. C2H3    +1CH2    =CH3     +C2H2               1.810E+13  0.0       0.0   !Tsang1986   
68. C2H3    +3CH2    =C2H2    +CH3                1.810E+13  0.0       0.0   !Zhang&Mckinnon1995    
69. C2H3    +3CH2    =AC3H4   +H                  3.000E+13  0.0       0.0   !Miller&Melius1992           
70. C2H3    +CH3     =AC3H5   +H                  7.200E+13  0.0       0.0   !Fahr1999 
71. C2H3    +CH3     =C2H2    +CH4                3.920E+11  0.0       0.0   !Tsang1986 
72. C2H3    +CH3     =C3H6                        2.500E+13  0.0       0.0   !Tsang1986 
73. C2H3    +C2H     =C2H2    +C2H2               3.000E+13  0.0       0.0   !Miller&Melius1992            
74. C2H3    +C2H     =C4H4                        2.120E+60-13.45    115.27  !Richter&Howard2002  
75. C2H3    +C2H     =N-C4H3  +H                  1.800E+13  0.0       0.0   !Tsang1986 
76. C2H3    +C2H2    =C4H4    +H                  4.600E+16 -1.25     35.15  !Wang&Frenklach1994  
77. C2H3    +C2H2    =N-C4H5                      2.400E+31 -6.95     23.43  !Wang&Frenklach1994  
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78. C2H3    +C2H2    =I-C4H5                      1.000E+37 -8.77     41.01  !Wang&Frenklach1994  
79. C2H3    +C2H3    =C2H2    +C2H4               1.440E+13  0.0       0.0   !Fahr1991 
80. C2H3    +C2H3    =C4H6                        1.500E+52-11.97     67.37  !Wang&Frenklach1997  
81. C2H3    +C2H3    =I-C4H5  +H                  7.200E+28 -4.49     59.83  !Wang&Frenklach1997   
82. C2H3    +C2H3    =N-C4H5  +H                  4.600E+24 -3.38     61.51  !Wang&Frenklach1997   
83. C2H4    +M(2)    =C2H2    +H2      +M(2)      0.800E+13  0.44    371.43  !Wang&Frenklach1997 
LOW       7.000E+50 -9.310   417.83     
TROE  0.7345   180.0  1035.0  5417.0  
84. C2H4    +H       +M(2)    =C2H5    +M(2)      1.080E+12  0.454     7.62  !Wang&Frenklach1997 
LOW       1.200E+42 -7.620    29.16 
TROE  0.9753   210.0   987.0  4374.0 
85. C2H4    +H       =C2H3    +H2                 1.330E+06  2.53     51.21  !Wang&Frenklach1997 
86. C2H4    +CH      =AC3H4   +H                  1.750E+15 -0.38      0.42  !Richter&Howard2002    
87. C2H4    +CH      =AC3H5                       1.670E+34 -7.60     15.44  !Richter&Howard2002  
88. C2H4    +1CH2    =C3H6                        9.030E+13  0.0       0.0   !Zhang&Mckinnon1995    
89. C2H4    +3CH2    =AC3H5   +H                  3.190E+12  0.0      22.11  !Zhang&Mckinnon1995    
90. C2H4    +CH3     =C2H3    +CH4                0.227E+06  2.0      38.49  !Wang&Frenklach1997 
91. C2H4    +C2H     =C4H4    +H                  1.200E+13  0.0       0.0   !Tsang1986 
92. C2H4    +C2H3    =C4H6    +H                  7.400E+14 -0.66     35.23  !Wang&Frenklach1997   
93. C2H4    +C2H3    =I-C4H7                      2.110E+22 -4.70      4.980 !Richter&Howard2002  
94. C2H4    +C2H4    =C2H3    +C2H5               4.820E+14  0.0     299.33  !Tsang1986 
95. C2H5    +H       +M(2)    =C2H6    +M(2)      0.521E+18 -0.99      6.610 !Wang&Frenklach1997 
LOW       1.990E+41 -7.08     27.97      
TROE  0.8422   125.0  2219.0  6882.0  
96. C2H5    +H       =C2H4    +H2                 0.200E+13  0.0       0.00  !Wang&Frenklach1997 
97. C2H5    +1CH2    =C2H4    +CH3                9.030E+12  0.0       0.0   !Zhang&Mckinnon1995    
98. C2H5    +1CH2    =C3H6    +H                  9.030E+12  0.0       0.0   !Zhang&Mckinnon1995    
99. C2H5    +3CH2    =C2H4    +CH3                1.810E+13  0.0       0.0   !Zhang&Mckinnon1995    
100. C2H5    +CH3     =C2H4    +CH4                1.950E+13 -0.5       0.0   !Tsang1986   
101. C2H5    +CH3     =C3H8                        3.370E+13  0.0       0.0   !Baulch1994 
102. C2H5    +C2H     =C3H3    +CH3                1.810E+13  0.0       0.0   !Tsang1986 
103. C2H5    +C2H     =C2H4    +C2H2               1.810E+12  0.0       0.0   !Tsang1986 
104. C2H5    +C2H3    =C2H6    +C2H2               4.820E+11  0.0       0.0   !Zhang&Mckinnon1995    
105. C2H5    +C2H3    =C4H8                        1.500E+13  0.0       0.0   !Tsang1986 
106. C2H5    +C2H5    =C2H6    +C2H4               1.390E+12  0.0       0.0   !Zhang&Mckinnon1995    
107. C2H6    +H       =C2H5    +H2                 1.150E+08  1.9      31.51  !Wang&Frenklach1997 
108. C2H6    +1CH2    =C2H5    +CH3                0.400E+14  0.0      -2.30  !Wang&Frenklach1997 
109. C2H6    +CH3     =C2H5    +CH4                0.614E+07  1.74     43.72  !Wang&Frenklach1997 
110. C2H6    +C2H     =C2H5    +C2H2               3.600E+12  0.0       0.0   !Tsang1986 
111. C2H6    +C2H3    =C2H5    +C2H4               1.500E+13  0.0      41.8   !Hidaka1985 
********************************** 
**** 4. C3 REACTIONS                               A        n        Ea 
********************************** 
112. C3H2    +CH      =C4H2    +H                  5.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
113. C3H2    +3CH2    =N-C4H3  +H                  5.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
114. C3H2    +CH3     =C4H4    +H                  5.000E+12  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
115. C3H2    +C3H2    =C4H2    +C2H2               2.000E+13  0.0     355.66  !Kern1991  
116. C3H2    +C3H2    =C6H2    +H2                 2.000E+13  0.0     355.66  !Kern1991 
117. C3H3    =C3H2    +H                           5.200E+12  0.0     328.24  !Scherer2000 
118. C3H3    +H       +M(2)    =AC3H4   +M(2)      3.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
LOW       1.400E+31 -5.0     -25.11      
TROE  0.500   2000.0    10.0 10000.0  
119. C3H3    +H       +M(2)    =PC3H4   +M(2)      3.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
LOW       1.400E+31 -5.0     -25.11      
TROE  0.500   2000.0    10.0 10000.0  
120. C3H3    +H       =C3H2    +H2                 5.000E+13  0.0       4.18  !Miller&Melius1992               
121. C3H3    +CH      =N-C4H3  +H                  7.000E+13  0.0       0.0   !Miller&Melius1992                
122. C3H3    +CH      =I-C4H3  +H                  7.000E+13  0.0       0.0   !Miller&Melius1992               
123. C3H3    +3CH2    =C4H4    +H                  2.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
124. C3H3    +CH3     +M(2)    =C4H612  +M(2)      1.500E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
LOW       2.600E+58-11.94     40.88      
TROE  0.175   1340.0 60000.0  9769.0  
125. C3H3    +C2H3    =C5H5    +H                  9.630E+40 -7.8     120.59  !Marinov1996 
126. C3H3    +C3H3    =C6H5    +H                  3.000E+12  0.0       0.0   !Marinov1996 
127. AC3H4   =PC3H4                                2.500E+12  0.0     246.87  !Hidaka1989  
128. AC3H4   +H       =C3H3    +H2                 1.150E+08  1.9      31.51  !Wang&Frenklach1997   
129. AC3H4   +CH3     =C3H3    +CH4                1.000E+12  0.0      33.47  !Hidaka1992 
130. AC3H4   +C2H     =C2H2    +C3H3               1.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
131. AC3H4   +C3H3    =C6H6    +H                  1.400E+12  0.0      41.84  !Hidaka1989  
132. AC3H4   +AC3H4   =AC3H5   +C3H3               5.000E+14  0.0     270.9   !Dagaut1990 
133. PC3H4   +H       =C3H3    +H2                 1.150E+08  1.9      31.51  !Wang&Frenklach1997   
134. PC3H4   +H       +M(2)    =TC3H5   +M(2)      6.500E+12  0.0       8.37  !Wagner1972 
LOW       8.450E+39 -7.27     27.52  !Marinov1996 
TROE  0.5      1E+30   1E+30 
135. PC3H4   +CH3     =C3H3    +CH4                1.000E+12  0.0      33.47  !Hidaka1992 
136. PC3H4   +C2H     =C2H2    +C3H3               1.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
137. PC3H4   +C2H3    =C3H3    +C2H4               2.200E+00  3.5      19.6   !Ziegler2005 
138. PC3H4   +C2H5    =C3H3    +C2H6               2.200E+00  3.5      27.6   !Ziegler2005  
139. CYC3H4  =AC3H4                                1.510E+14  0.0     210.88  !Karni1988 
140. CYC3H4  =PC3H4                                7.080E+13  0.0     182.85  !Karni1988  
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141. AC3H4   +H       +M(2)    =AC3H5   +M(2)      1.200E+11  0.69     12.58  !Tsang1991 
LOW       5.560E+33 -5.0      18.61  !Marinov1996 
TROE  0.5      1E+30   1E+30 
142. AC3H4   +H       +M(2)    =TC3H5   +M(2)      8.490E+12  0.0       8.37  !Wagner1972 
LOW       1.110E+34 -5.0      18.61  !Marinov1996 
TROE  0.5      1E+30   1E+30 
143. AC3H5   +H       =AC3H4   +H2                 1.000E+13  0.0       0.0   !Westbrook&Pitz1984 
144. AC3H5   +1CH2    =C4H6    +H                  3.010E+13  0.0       0.0   !Tsang1991  
145. AC3H5   +CH3     =AC3H4   +CH4                3.010E+12 -0.32      0.55  !Tsang1991  
146. AC3H5   +C2H     =C3H3    +C2H3               2.000E+01  0.0       0.0   !Tsang1991 
147. AC3H5   +C2H     =AC3H4   +C2H2               1.500E-01  0.0       0.0   !Tsang1991 
148. AC3H5   +C2H     =C5H6                        4.820E+13  0.0       0.0   !Tsang1991 
149. AC3H5   +C2H2    =L-C5H7                      3.190E+10  0.0      29.10  !Tsang1991   
150. AC3H5   +C2H3    =AC3H4   +C2H4               2.410E+12  0.0       0.0   !Tsang1991 
151. AC3H5   +C2H3    =C3H6    +C2H2               4.820E+12  0.0       0.0   !Tsang1991 
152. AC3H5   +C2H3    =C5H6    +H       +H         1.590E+65-14.00    256.34  !Marinov1996  
153. AC3H5   +C2H4    =C5H8    +H                  6.030E+09  0.0      48.06  !Tsang1991 
154. AC3H5   +C2H5    =AC3H4   +C2H6               9.640E+11  0.0      -0.55  !Tsang1991 
155. AC3H5   +C2H5    =C3H6    +C2H4               2.590E+12  0.0      -0.55  !Tsang1991 
156. AC3H5   +AC3H5   =AC3H4   +C3H6               8.430E+10  0.0      -1.10  !Tsang1991 
157. AC3H5   +C3H3    =C6H6    +H       +H         5.600E+20 -2.54      7.1   !Ziegler2005 
158. SC3H5   =PC3H4   +H                           1.400E+13  0.0     146.3   !Heyberger2002 
159. SC3H5   =AC3H5                                5.000E+13  0.0     154.7   !Weissman1989 
160. SC3H5   +H       =C3H6                        1.000E+14  0.0       0.0   !Allara1980 
161. SC3H5   +CH3     =AC3H4   +CH4                1.000E+11  0.0       0.0   !Ziegler2005 
162. SC3H5   +C2H3    =AC3H4   +C2H4               1.000E+11  0.0       0.0   !Ziegler2005 
163. SC3H5   +C2H5    =AC3H4   +C2H6               1.000E+11  0.0       0.0   !Ziegler2005 
164. SC3H5   =C2H2    +CH3                         1.300E+13  0.0     139.75  !Dean1985 
165. SC3H5   +H       =PC3H4   +H2                 2.000E+13  0.0       0.0   !Marinov1996   
166. SC3H5   +H       =AC3H5   +H                  1.000E+14  0.0       0.0   !Marinov1996 
167. TC3H5   +H       =PC3H4   +H2                 4.000E+13  0.0       0.0   !Marinov1996 
168. TC3H5   +H       =AC3H5   +H                  1.000E+14  0.0       0.0   !Marinov1996 
169. AC3H5   +H       =C3H6                        2.000E+14  0.0       0.0   !Tsang1991 
170. TC3H5   +H       =C3H6                        1.000E+14  0.0       0.0   !Allara1980 
171. TC3H5   +H       =AC3H4   +H2                 3.300E+12  0.0       0.0   !Dagaut1991 
172. TC3H5   +CH3     =AC3H4   +CH4                1.000E+11  0.0       0.0   !Dagaut1991 
173. TC3H5   +C2H3    =AC3H4   +C2H4               1.000E+12  0.0       0.0   !Leung&Lindstedt1995 
174. TC3H5   +C2H5    =AC3H4   +C2H6               1.000E+12  0.0       0.0   !Leung&Lindstedt1995 
175. C3H6    =C2H2    +CH4                         1.800E+12  0.0     292.7   !Hidaka1992 
176. C3H6    =PC3H4   +H2                          2.000E+13  0.0     334.74  !Hidaka1992 
177. C3H6    +H       +M(2)    =I-C3H7  +M(2)      5.700E+09  1.16      3.66  !Seakins1993 
LOW       1.640E+54-11.1      39.18      
TROE  1.000 1E-15      260.0  3000.0  
178. C3H6    +H       =CH3     +C2H4               3.400E+13  0.0      14.64  !Hidaka1992 
179. C3H6    +H       =AC3H5   +H2                 6.000E+12  0.0       6.28  !Rao&Skinner1989 
180. C3H6    +H       =TC3H5   +H2                 1.300E+15  0.0      95.40  !Hidaka1992 
181. C3H6    +H       =SC3H5   +H2                 2.500E+15  0.0      95.40  !Hidaka1992 
182. C3H6    +1CH2    =AC3H5   +CH3                7.230E+11  0.0      25.91  !Tsang1991 
183. C3H6    +CH3     =AC3H5   +CH4                2.210E+00  3.5      23.75  !Tsang1991 
184. C3H6    +CH3     =TC3H5   +CH4                1.100E+11  0.0      46.44  !Hidaka1992  
185. C3H6    +CH3     =SC3H5   +CH4                2.100E+11  0.0      46.44  !Hidaka1992  
186. C3H6    +C2H     =PC3H4   +C2H3               1.210E+13  0.0       0.0   !Tsang1991 
187. C3H6    +C2H3    =SC3H5   +C2H4               1.300E+00  3.5      45.6   !Tsang1991 
188. C3H6    +C2H3    =AC3H5   +C2H4               2.200E+00  3.5      19.6   !Tsang1991 
189. C3H6    +C2H3    =TC3H5   +C2H4               0.800E+00  3.5      40.5   !Tsang1991 
190. C3H6    +C2H3    =C4H6    +CH3                7.230E+11  0.0      20.96  !Tsang1991 
191. C3H6    +C2H5    =AC3H5   +C2H6               2.230E+00  3.5      27.77  !Tsang1991 
192. C3H6    +C3H6    =AC3H5   +I-C3H7             2.530E+14  0.0     231.0   !Tsang1991 
193. C3H6    +C3H6    =AC3H5   +N-C3H7             4.880E+13  0.0     219.0   !Tsang1991 
194. C3H6    +C3H6    =1-C6H12                     1.270E+02  2.5     154.0   !Tsang1991 
195. C3H6    +C3H6    =4m1pent                     1.686E+03  2.1     150.0   !Tsang1991 
196. N-C3H7  =I-C3H7                               2.000E+10  1.0     161.3   !Ziegler2005 
197. N-C3H7  =C3H6    +H                           1.260E+13  0.0     161.0   !Dean1985  
198. N-C3H7  =C2H4    +CH3                         1.210E+13  0.0     126.0   !Tsang1988 
199. N-C3H7  +H       =C2H5    +CH3                1.000E+14  0.0       0.0   !Tsang1988 
200. N-C3H7  +H       =C3H6    +H2                 1.810E+12  0.0       0.0   !Tsang1988 
201. N-C3H7  +H       =C3H8                        1.000E+14  0.0       0.0   !Allara1980 
202. N-C3H7  +3CH2    =C2H5    +C2H4               1.810E+13  0.0       0.0   !Tsang19880 
203. N-C3H7  +3CH2    =C3H6    +CH3                1.810E+12  0.0       0.0   !Tsang1988 
204. N-C3H7  +CH3     =C3H6    +CH4                1.140E+13 -0.32      0.0   !Tsang1988 
205. N-C3H7  +C2H     =C3H6    +C2H2               6.030E+12  0.0       0.0   !Tsang1988 
206. N-C3H7  +C2H     =C3H3    +C2H5               1.210E+13  0.0       0.0   !Tsang1988 
207. N-C3H7  +C2H3    =C3H6    +C2H4               1.210E+12  0.0       0.0   !Tsang1988 
208. N-C3H7  +C2H3    =C3H8    +C2H2               1.210E+12  0.0       0.0   !Tsang1988 
209. N-C3H7  +C2H5    =C3H8    +C2H4               1.150E+12  0.0       0.0   !Tsang1988 
210. N-C3H7  +C2H5    =C3H6    +C2H6               1.450E+12  0.0       0.0   !Tsang1988 
211. N-C3H7  +C2H6    =C3H8    +C2H5               2.530E-01  3.82     37.83  !Tsang1988 
212. N-C3H7  +AC3H5   =AC3H4   +C3H8               7.230E+11  0.0      -0.55  !Tsang1991 
213. N-C3H7  +C3H6    =C3H8    +AC3H5              2.230E+00  3.5      27.77  !Tsang1991 
214. N-C3H7  +N-C3H7  =C3H8    +C3H6               1.690E+12  0.0       0.0   !Tsang1988 
- 121 - 
 
215. I-C3H7  =C2H4    +CH3                         1.000E+12  0.0     145.0   !Konar1968 
216. I-C3H7  +H       =C3H6    +H2                 3.610E+12  0.0       0.0   !Tsang1988 
217. I-C3H7  +H       =C3H8                        2.000E+13  0.0       0.0   !Warnatz1984 
218. I-C3H7  +H       =C2H5    +CH3                5.000E+13  0.0       0.0   !Tsang1988 
219. I-C3H7  +CH3     =C3H6    +CH4                9.410E+10  0.68      0.0   !Tsang1988 
220. I-C3H7  +C2H     =C3H6    +C2H2               3.610E+12  0.0       0.0   !Tsang1988 
221. I-C3H7  +C2H2    =C4H6    +CH3                2.770E+10  0.0      27.21  !Tsang1988 
222. I-C3H7  +C2H3    =C3H6    +C2H4               1.520E+14 -0.7       0.0   !Tsang1988 
223. I-C3H7  +C2H3    =C3H8    +C2H2               1.520E+14 -0.70      0.0   !Tsang1988 
224. I-C3H7  +C2H5    =C3H6    +C2H6               2.300E+13 -0.35      0.0   !Tsang1988 
225. I-C3H7  +C2H5    =C3H8    +C2H4               1.840E+13 -0.35      0.0   !Tsang1988 
226. I-C3H7  +C2H6    =C3H8    +C2H5               8.440E-01  4.2      36.47  !Tsang1988 
227. I-C3H7  +AC3H5   =C3H8    +AC3H4              4.580E+12 -0.35     -0.55  !Tsang1991 
228. I-C3H7  +C3H6    =C3H8    +AC3H5              6.620E-02  4.00     33.77  !Tsang1991 
229. I-C3H7  +N-C3H7  =C3H8    +C3H6               5.130E+13 -0.35      0.0   !Tsang1988 
230. I-C3H7  +I-C3H7  =C3H8    +C3H6               2.110E+14 -0.70      0.0   !Tsang1988 
231. C3H8    +H       =N-C3H7  +H2                 1.330E+06  2.54     28.27  !Tsang1988 
232. C3H8    +H       =I-C3H7  +H2                 1.300E+06  2.40     18.71  !Tsang1988 
233. C3H8    +CH3     =N-C3H7  +CH4                9.040E-01  3.65     29.93  !Tsang1988 
234. C3H8    +CH3     =I-C3H7  +CH4                1.510E+00  3.46     22.93  !Tsang1988 
235. C3H8    +N-C3H7  =C3H8    +I-C3H7             8.440E-04  4.00     19.77  !Tsang1988 
********************************** 
**** 5. C4 REACTIONS                               A        n        Ea 
********************************** 
236. C4H     +H       +M(2)    =C4H2    +M(2)      1.000E+17 -1.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
LOW       3.750E+33 -4.80      7.95  
TROE  0.6464   132.0  1315.0  5566.0 
237. C4H     +H2      =C4H2    +H                  4.900E+05  2.5       2.34  !Wang&Frenklach1997   
238. C4H     +C2H2    =C6H2    +H                  9.600E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
239. C4H2    +C2H     =C4H     +C2H2               2.000E+13  0.0       0.0   !Frenklach&Warnatz1987 
240. C4H2    +C2H     =C6H2    +H                  9.600E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
241. C4H2    +C2H     =C6H3                        1.300E+30 -6.12     10.5   !Wang&Frenklach1997   
242. C4H2    +C4H     =C8H2    +H                  1.200E+14  0.0       0.0   !Kern1991 
243. C4H2    +C4H2    =C8H2    +H2                 1.510E+13  0.0     178.67  !Kern1991 
244. N-C4H3  =I-C4H3                               1.000E+51-12.45    213.39  !Wang&Frenklach1997   
245. N-C4H3  +M(2)    =C4H2    +H       +M(2)      1.000E+14  0.0     150.63  !Miller&Melius1992              
LOW       1.000E+14  0.0     125.53  
TROE  0.5      1E+30   1E+30 
246. N-C4H3  +H       =I-C4H3  +H                  9.200E+11  0.63     12.51  !Wang&Frenklach1997   
247. N-C4H3  +H       =C2H2    +C2H2               1.300E+20 -1.85     12.39  !Wang&Frenklach1997   
248. N-C4H3  +H       =C4H4                        1.100E+42 -9.65     29.29  !Wang&Frenklach1997   
249. N-C4H3  +H       =C4H2    +H2                 1.500E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
250. N-C4H3  +C2H2    =L-C6H4  +H                  1.800E+19 -1.95     55.23  !Wang&Frenklach1997   
251. N-C4H3  +C2H2    =N-C6H5                      4.100E+33 -7.12     57.32  !Wang&Frenklach1997   
252. N-C4H3  +C2H2    =C6H5                        9.800E+68-17.58    110.88  !Wang&Frenklach1997   
253. N-C4H3  +C2H2    =C-C6H4  +H                  3.500E+41 -8.63     96.24  !Wang&Frenklach1997    
254. N-C4H3  +C4H2    =A1C2H-                      9.800E+68-17.58    110.88  !Wang&Frenklach1997   
255. I-C4H3  +M(2)    =C4H2    +H       +M(2)      1.000E+14  0.0     230.13  !Miller&Melius1992             
LOW       2.000E+15  0.0     200.84     
TROE  0.5      1E+30   1E+30 
256. I-C4H3  +H       =C2H2    +C2H2               3.700E+22 -2.50     21.51  !Wang&Frenklach1997   
257. I-C4H3  +H       =C4H4                        5.300E+46-10.68     38.79  !Wang&Frenklach1997   
258. I-C4H3  +H       =C4H2    +H2                 3.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
259. I-C4H3  +H2      =C2H2    +C2H3               5.010E+10  0.0      83.68  !Colket1986 
260. I-C4H3  +3CH2    =AC3H4   +C2H                2.000E+13  0.0       0.0   !Miller&Melius1992               
261. I-C4H3  +CH3     =C5H6                        1.000E+12  0.0       0.0   !Ziegler2005 
262. I-C4H3  +C2H3    =C6H5    +H                  6.000E+12  0.0       0.0   !Pope&Miller2000 
263. C4H4    =C4H2    +H2                          1.260E+15  0.0     396.24  !Braun-Unkhoff1989 
264. C4H4    +H       =N-C4H5                      1.100E+50-11.94     56.07  !Wang&Frenklach1997   
265. C4H4    +H       =I-C4H5                      2.100E+52-12.44     64.86  !Wang&Frenklach1997   
266. C4H4    +H       =N-C4H3  +H2                 6.650E+05  2.53     51.21  !Wang&Frenklach1997   
267. C4H4    +H       =I-C4H3  +H2                 3.330E+05  2.53     38.66  !Wang&Frenklach1997   
268. C4H4    +CH3     =I-C4H3  +CH4                6.300E+11  0.0      66.9   !Ziegler2005 
269. C4H4    +CH3     =N-C4H3  +CH4                6.300E+11  0.0      77.3   !Ziegler2005 
270. C4H4    +C2H     =I-C4H3  +C2H2               4.000E+13  0.0       0.0   !Fournet1999   
271. C4H4    +C2H     =N-C4H3  +C2H2               4.000E+13  0.0       0.0   !Kiefer1985 
272. C4H4    +C2H     =C4H2    +C2H3               1.000E+13  0.0       0.0   !Kiefer1985 
273. C4H4    +C2H2    =C6H5    +H                  1.000E+09  0.0     126.00  !Benson1992 
274. C4H4    +C2H2    =C6H6                        4.470E+11  0.0     126.00  !Chanmugathas1986 
275. C4H4    +C2H3    =L-C6H6  +H                  1.900E+17 -1.32     44.35  !Wang&Frenklach1997   
276. C4H4    +C2H3    =N-C4H3  +C2H4               5.000E+11  0.0      68.20  !Colket1986 
277. C4H4    +C2H3    =I-C4H3  +C2H4               5.000E+11  0.0      68.20  !Colket1986 
278. C4H4    +C3H3    =N-C4H3  +AC3H4              1.000E+13  0.0      94.1   !Ziegler2005 
279. C4H4    +C3H3    =I-C4H3  +AC3H4              1.000E+13  0.0      81.5   !Ziegler2005 
280. C4H4    +AC3H5   =I-C4H3  +C3H6               1.000E+13  0.00     81.5   !Ziegler2005 
281. C4H4    +C4H4    =A1C2H3                      0.750E+14  0.0     159.00  !estimated/Lundgard&Heicklen1984 
282. C4H4    +C4H4    =C8H8                        4.370E+10  0.0      76.99  !Lundgard&Heicklen1984   
283. N-C4H5  =I-C4H5                               4.900E+66-17.26    231.80  !Wang&Frenklach1994   
284. N-C4H5  +H       =I-C4H5  +H                  1.000E+34 -5.61     77.41  !Wang&Frenklach1997   
285. N-C4H5  +H       =C4H4    +H2                 1.500E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
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286. N-C4H5  +C2H2    =N-C6H7                      1.100E+14 -1.27     12.13  !Wang&Frenklach1994   
287. N-C4H5  +C2H2    =C-C6H7                      5.000E+24 -5.46     19.25  !Wang&Frenklach1994   
288. N-C4H5  +C2H2    =L-C6H6  +H                  5.800E+08  1.02     45.61  !Wang&Frenklach1994   
289. N-C4H5  +C2H2    =C6H6    +H                  2.100E+15 -1.07     20.08  !Wang&Frenklach1994   
290. N-C4H5  +C2H3    =C6H6    +H2                 2.800E-07  5.63     -7.91  !Westmoreland1989 
291. N-C4H5  +C2H3    =C6H813                      5.500E+15 -1.67      6.15  !Westmoreland1989 
292. N-C4H5  +C2H3    =N-C6H7  +H                  8.300E-28 11.89     20.9   !Westmoreland1989 
293. N-C4H5  +C2H3    =L-C6H8                      2.900E+15 -0.78      4.2   !Westmoreland1989 
294. N-C4H5  +AC3H4   =C7H8    +H                  2.000E+11  0.0      15.48  !Kern1988 
295. N-C4H5  +PC3H4   =C7H8    +H                  3.160E+11  0.0      15.48  !Cole1984 
296. N-C4H5  +C4H2    =A1C2H   +H                  3.160E+11  0.0       7.53  !Cole1984 
297. N-C4H5  +C4H4    =A1C2H3  +H                  3.160E+11  0.0       2.51  !Cole1984 
298. I-C4H5  +H       =C4H4    +H2                 3.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
299. I-C4H5  +H       =C3H3    +CH3                2.000E+13  0.0       8.37  !Wang&Frenklach1997   
300. I-C4H5  +H       =C4H52   +H                  3.000E+13  0.0       0.0   !Marinov1996 
301. C4H52   +H       =C3H3    +CH3                1.000E+14  0.0       0.0   !Marinov1996 
302. C4H52   +C3H3    =C7H7    +H                  3.000E+12  0.0       0.0   !Marinov1996 
303. C4H52   +C4H52   =ACH3CH2 +H                  3.000E+12  0.0       0.0   !Marinov1996 
304. C4H512  =C4H4    +H                           3.000E+13  0.0     188.29  !Hidaka1993 
305. N-C4H51 =I-C4H51                              5.000E+12  0.0     156.3   !Belmekki2002 
306. N-C4H51 =C4H4    +H                           3.000E+13  0.0     188.29  !Hidaka1993 
307. N-C4H51 =C2H     +C2H4                        2.000E+14  0.0     238.50  !Hidaka1993 
308. I-C4H51 +M(2)    =C4H4    +H       +M(2)      1.000E+13  0.0     204.8   !Marinov1996 
LOW       2.000E+14  0.0      41.0      
TROE  0.5      1E+30   1E+30 
309. I-C4H51 +H       =C3H3    +CH3                1.000E+14  0.0       0.0   !Marinov1996 
310. I-C4H51 +H       =C4H4    +H2                 2.000E+13  0.0       0.0   !Miller&Melius1992               
311. I-C4H51 +C3H3    =C7H7    +H                  3.000E+12  0.0       0.0   !Marinov1996 
312. I-C4H51 +I-C4H51 =ACH3CH2 +H                  3.000E+12  0.0       0.0   !Marinov1996 
313. C4H6    =I-C4H5  +H                           3.300E+45 -8.95    484.95  !Wang&Frenklach1997   
314. C4H6    =N-C4H5  +H                           8.500E+54-11.78    533.49  !Wang&Frenklach1997   
315. C4H6    =C2H4    +C2H2                        6.400E+13  0.0     322.60  !Hidaka1996 
316. C4H6    =C4H4    +H2                          2.520E+15  0.0     396.24  !Hidaka1996 
317. C4H6    +H       =N-C4H5  +H2                 1.330E+06  2.53     51.21  !Wang&Frenklach1997   
318. C4H6    +H       =I-C4H5  +H2                 6.650E+05  2.53     38.66  !Wang&Frenklach1997   
319. C4H6    +CH3     =N-C4H5  +CH4                4.000E+14  0.0      95.40  !Hidaka1993 
320. C4H6    +CH3     =I-C4H5  +CH4                2.000E+14  0.0      95.40  !Hidaka1993 
321. C4H6    +C2H2    =C6H814                      2.300E+12  0.0     146.45  !Westmoreland1989 
322. C4H6    +C2H3    =N-C4H5  +C2H4               5.000E+14  0.0      95.40  !Hidaka1993 
323. C4H6    +C2H3    =I-C4H5  +C2H4               5.000E+14  0.0      82.8   !Ziegler2005 
324. C4H6    +C2H3    =L-C6H8  +H                  1.000E+10  1.05     58.5   !Westmoreland1989 
325. C4H6    +C3H3    =N-C4H5  +AC3H4              1.000E+13  0.0      94.14  !Kern1988 
326. C4H6    +C3H3    =I-C4H5  +AC3H4              1.000E+13  0.0      94.14  !Kern1988 
327. C4H6    +AC3H5   =I-C4H5  +C3H6               1.000E+13  0.0      81.5   !Ziegler2005 
328. C4H6    +AC3H5   =N-C4H5  +C3H6               1.000E+13  0.0      94.1   !Ziegler2005 
329. C4H6    +C4H6    =C8H12                       1.380E+11  0.0     112.26  !Rowley&Steiner1951 
330. C4H612  =C4H6                                 2.500E+13  0.0     263.60  !Hidaka1995 
331. C4H612  +H       =AC3H4   +CH3                6.000E+12  0.0       8.79  !Hidaka1993 
332. C4H612  +H       =C4H512  +H2                 6.500E+13  0.0      39.33  !Hidaka1993 
333. C4H612  +H       =C4H6    +H                  2.000E+13  0.0      16.74  !Wang&Frenklach1997   
334. C4H612  +H       =I-C4H5  +H2                 1.700E+05  2.5      10.42  !Wang&Frenklach1997   
335. C4H612  +H       =C4H52   +H2                 1.500E+07  2.0      25.1   !Marinov1996 
336. C4H612  +H       =I-C4H51 +H2                 3.000E+07  2.0      27.2   !Marinov1996 
337. C4H612  +CH3     =I-C4H5  +CH4                2.200E+00  3.5      23.8   !Ziegler2005 
338. C4H612  +CH3     =C4H512  +CH4                1.000E+14  0.0      81.59  !Hidaka1993 
339. C4H612  +C2H3    =C4H512  +C2H4               7.500E+12  0.0      41.84  !Hidaka1993 
340. C4H612  +C2H5    =I-C4H5  +C2H6               2.200E+00  3.5      27.6   !Ziegler2005 
341. C4H612  +C3H3    =C4H512  +AC3H4              5.000E+12  0.0      81.59  !Hidaka1993 
342. C4H61   =C3H3    +CH3                         3.000E+15  0.0     317.16  !Hidaka1996 
343. C4H61   =C4H612                               2.500E+13  0.0     271.97  !Hidaka1996 
344. C4H61   =I-C4H51 +H                           7.700E+14  0.0     367.4   !Belmekki2002                                                     
345. C4H61   =N-C4H51 +H                           9.100E+14  0.0     416.3   !Belmekki2002                                                     
346. C4H61   +H       =AC3H4   +CH3                1.300E+05  2.5       4.18  !Hidaka1993 
347. C4H61   +H       =C2H5    +C2H2               6.500E+04  2.5       4.18  !Hidaka1993 
348. C4H61   +H       =I-C4H51 +H2                 6.500E+13  0.0      39.33  !Hidaka1993 
349. C4H61   +H       =N-C4H51 +H2                 6.500E+13  0.0      39.33  !Hidaka1993 
350. C4H61   +CH3     =I-C4H51 +CH4                1.000E+14  0.0      81.59  !Hidaka1993 
351. C4H61   +CH3     =N-C4H51 +CH4                1.000E+14  0.0      81.59  !Hidaka1993 
352. C4H61   +C2H3    =N-C4H51 +C2H4               1.500E+13  0.0      41.8   !Hidaka1993 
353. C4H61   +C3H3    =N-C4H51 +AC3H4              1.000E+13  0.0      81.59  !Hidaka1993 
354. C4H61   +C3H3    =I-C4H51 +PC3H4              4.000E+12  0.0       5.4   !Belmekki2002 
355. C4H61   +I-C4H3  =I-C4H51 +C4H4               2.000E+12  0.0      54.3   !Belmekki2002 
356. C4H62   =C4H6                                 3.000E+13  0.0     271.97  !Hidaka1993 
357. C4H62   =C4H612                               3.000E+13  0.0     280.34  !Hidaka1993 
358. C4H62   =C4H52   +H                           5.000E+14  0.0     365.28  !Dean1985 
359. C4H62   +H       =PC3H4   +CH3                2.600E+05  2.5       4.18  !Hidaka1993 
360. C4H62   +H       =C4H52   +H2                 3.400E+05  2.5      10.5   !Belmekki2002 
361. C4H62   +CH3     =C4H52   +CH4                2.000E+14  0.0      81.59  !Hidaka1993  
362. C4H62   +C2H3    =C4H52   +C2H4               1.500E+13  0.0      41.8   !Hidaka1993 
363. C4H62   +C3H3    =C4H52   +AC3H4              1.000E+13  0.0      81.59  !Hidaka1993 
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364. C4H62   +C3H3    =C4H52   +PC3H4              1.000E+13  0.0      58.5   !Belmekki2002                                                     
365. C4H62   +I-C4H3  =C4H52   +C4H4               5.000E+12  0.0      58.5   !Belmekki2002                                                     
366. N-C4H7  >C4H6    +H                           1.800E+13  0.0     139.2   !Heyberger2002 
367. I-C4H7  =N-C4H7                               2.500E+13  0.0     204.8   !Dente1983               
368. I-C4H7  >C4H6    +H                           3.200E+13  0.0     200.6   !Weissman1989 
369. I-C4H7  +H       =C4H6    +H2                 1.810E+12  0.0       0.0   !Richter&Howard2002 
370. I-C4H7  +H       =C4H8                        1.000E+14  0.0       0.0   !Richter&Howard2002 
371. C4H8    =AC3H5   +CH3                         1.100E+16  0.0     325.08  !Knyazev&Slagle2001 
372. C4H8    +H       =N-C4H7  +H2                 1.300E+07  2.0      10.0   !Chevalier1990 
373. C4H8    +H       =I-C4H7  +H2                 5.400E+04  2.5      -7.9   !Ziegler2005 
374. C4H8    +CH3     =N-C4H7  +CH4                3.000E+11  0.0      33.0   !Chevalier1990 
375. C4H8    +CH3     =I-C4H7  +CH4                1.000E+11  0.0      30.5   !Ziegler2005 
376. C4H8    +C2H3    =N-C4H7  +C2H4               3.000E+11  0.0      38.5   !Ziegler2005 
377. C4H8    +C2H3    =I-C4H7  +C2H4               4.400E+00  3.5      17.1   !Ziegler2005 
378. C4H8    +C2H5    =N-C4H7  +C2H6               4.000E+12  0.0      58.5   !Ziegler2005 
379. C4H8    +C2H5    =I-C4H7  +C2H6               4.400E+00  3.5      17.1   !Ziegler2005 
380. C4H8    +AC3H5   =N-C4H7  +C3H6               1.300E+13  0.0      98.2   !Dente1983   
381. C4H8    +AC3H5   =I-C4H7  +C3H6               8.000E+12  0.0      98.2   !Dente1983   
382. C4H8    +SC3H5   =N-C4H7  +C3H6               3.000E+11  0.0      38.5   !Ziegler2005 
383. C4H8    +SC3H5   =I-C4H7  +C3H6               4.400E+00  3.5      17.1   !Ziegler2005 
********************************** 
**** 6. C5 REACTIONS                               A        n        Ea 
**********************************     
384. C5H4    =L-C5H4                               1.000E+13  0.0      25.11  !Richter&Howard2002 
385. L-C5H5  +H       =L-C5H4  +H2                 1.810E+12  0.0       0.0   !Richter&Howard2002 
386. L-C5H5  +H       =C5H6                        1.000E+14  0.0       0.0   !Ziegler2005 
387. L-C5H5  +CH3     =L-C5H4  +CH4                1.950E+13 -0.5       0.0   !Richter&Howard2002 
388. C5H5    =C3H3    +C2H2                        2.790E+79-18.30    547.44  !Moskaleva&Lin2000 
389. C5H5    =L-C5H5                               1.640E+96-23.50    574.95  !Moskaleva&Lin2000 
390. C5H5    =C5H4H                                5.170E+80-20.40    402.46  !Moskaleva&Lin2000 
391. C5H5    +H       =C5H6                        2.000E+14  0.0       0.0   !Marinov1996 
392. C5H5    +CH3     =C-C6H7  +H                  2.440E+41 -7.989   164.27  !Dean1990 
393. C5H5    +CH3     =C5H5CH3                     1.000E+13  0.0       0.0   !Ziegler2005 
394. C5H5    +AC3H5   =C5H6    +AC3H4              1.000E+12  0.0       0.0   !Dean1990 
395. C5H5    +C5H5    >A2      +H       +H         2.000E+13  0.0      33.47  !Marinov1996 
396. C5H4H   =C3H3    +C2H2                        3.400E+80-19.20    427.90  !Moskaleva&Lin2000 
397. C5H4H   +H       =C5H4    +H2                 2.800E+13  0.0       9.45  !Richter&Howard2002 
398. C5H6    +H       =C5H5    +H2                 2.190E+08  1.77     12.55  !Emdee1992 
399. C5H6    +H       =C5H4H   +H2                 2.800E+13  0.0     147.03  !Richter&Howard2002 
400. C5H6    +H       =AC3H5   +C2H2               6.600E+14  0.0      51.65  !Roy1998 
401. C5H6    +CH3     =C5H5    +CH4                3.110E+11  0.0      23.01  !Marinov1996 
402. C5H6    +CH3     =C5H4H   +CH4                1.800E-01  4.0     137.58  !Richter&Howard2002 
403. C5H6    +C2H3    =C5H5    +C2H4               6.000E+12  0.0       0.0   !Emdee1992 
404. C5H6    +AC3H5   =C5H5    +C3H6               2.000E-01  4.0       0.0   !Zhong&Bozzelli1998 
405. C5H6    +N-C4H5  =C5H5    +C4H6               1.200E-01  4.0       0.0   !Zhong&Bozzelli1998 
406. C5H6    +I-C4H5  =C5H5    +C4H6               6.000E+12  0.0       0.0   !Emdee1992 
407. L-C5H7  +H       =L-C5H8                      1.000E+14  0.0       0.0   !Marinov1996 
408. C5H7    =C5H6    +H                           3.160E+15  0.0     150.63  !Arends1993 
409. C5H7    =L-C5H7                               3.160E+15  0.0     165.28  !Arends1993 
410. C5H7    +H       =C5H8                        1.000E+14  0.0       0.0   !Ziegler2005 
411. C5H7    +H       =C5H6    +H2                 3.600E+12  0.0       0.0   !Ziegler2005 
412. C5H8    =C5H6    +H2                          1.100E+13  0.0     246.0   !RickbornSF1986 
413. L-C5H8  +H       =L-C5H7  +H2                 7.000E+06  2.0      20.92  !Marinov1996 
414. L-C5H8  +H       =AC3H5   +C2H4               3.350E+08  1.5       8.37  !Marinov1996 
415. C5H8    +H       =C5H7    +H2                 1.700E+05  2.5      10.5   !Ziegler2005 
416. C5H8    +CH3     =C5H7    +CH4                2.200E+00  3.5      23.8   !Ziegler2005 
********************************** 
**** 7. C6 REACTIONS                               A        n        Ea 
**********************************         
417. C6H     +H       +M(2)    =C6H2    +M(2)      1.000E+17 -1.0       0.0   !Wang&Frenklach1997  
LOW       3.750E+33 -4.80      7.95   
TROE  0.6464   132.0  1315.0  5566.0  
418. C6H     +H2      =H       +C6H2               4.900E+05  2.5       2.34  !Wang&Frenklach1997   
419. C6H2    +H       =C6H3                        2.600E+46-10.15     64.86  !Wang&Frenklach1997   
420. C6H3    +H       =C4H2    +C2H2               3.700E+22 -2.5      21.51  !Wang&Frenklach1997   
421. C6H3    +H       =L-C6H4                      5.300E+46-10.68     38.79  !Wang&Frenklach1997   
422. C6H3    +H       =C6H2    +H2                 3.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
423. L-C6H4  +H       =N-C6H5                      2.600E+43 -9.53     75.73  !Wang&Frenklach1994   
424. L-C6H4  +H       =C6H5                        4.700E+78-20.10    123.43  !Wang&Frenklach1994   
425. L-C6H4  +H       =C-C6H4  +H                  9.700E+48-10.37    112.97  !Wang&Frenklach1994   
426. L-C6H4  +H       =C6H3    +H2                 6.650E+06  2.53     38.66  !Wang&Frenklach1997   
427. L-C6H4  +C2H     =C6H3    +C2H2               2.000E+13  0.0       0.0   !Frenklach&Warnatz1987 
428. C-C6H4  +H       =C6H5                        1.000E+71-16.88    143.10  !Wang&Frenklach1994   
429. C-C6H4  +C-C6H4  =BIPHEN                      4.600E+12  0.0       0.0   !Porter&Steinfeld1968 
430. N-C6H5  =C6H5                                 1.300E+59-14.78    148.96  !Wang&Frenklach1994   
431. N-C6H5  =C-C6H4  +H                           1.500E+64-15.32    257.33  !Wang&Frenklach1994   
432. N-C6H5  +H       =I-C6H5  +H                  9.200E+11  0.63     12.51  !Wang&Frenklach1997   
433. N-C6H5  +H       =C4H4    +C2H2               1.300E+20 -1.85     12.39  !Wang&Frenklach1997   
434. N-C6H5  +H       =L-C6H6                      1.100E+42 -9.65     29.27  !Wang&Frenklach1997   
435. N-C6H5  +H       =L-C6H4  +H2                 1.500E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
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436. I-C6H5  +H       =C4H4    +C2H2               3.700E+22 -2.50     21.51  !Wang&Frenklach1997   
437. I-C6H5  +H       =L-C6H6                      5.300E+46-10.68     38.79  !Wang&Frenklach1997   
438. I-C6H5  +H       =L-C6H4  +H2                 3.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
439. C6H5    +H       +M(2)    =C6H6    +M(2)      1.000E+14  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
LOW       6.600E+75-16.30     29.29   
TROE  1.0000     0.1   584.9  6113.0  
440. C6H5    +H       =C-C6H4  +H2                 4.400E-13  7.831    38.75  !Mabel2001  
441. C6H5    +CH3     =C7H8                        1.070E+65-15.64     95.06  !Richter&Howard2002 
442. C6H5    +CH3     =C7H7    +H                  4.440E+33 -5.45    101.63  !Richter&Howard2002 
443. C6H5    +C2H2    =N-A1C2H2                    9.900E+41 -9.26     65.69  !Wang&Frenklach1994   
444. C6H5    +C2H2    =A1C2H   +H                  8.320E+22 -2.68     72.81  !Richter&Howard2002 
445. C6H5    +C2H2    =A1C2H3*                     7.900E+51-12.41     74.35  !Richter&Howard2002 
446. C6H5    +C2H     =A1C2H                       2.540E+17 -1.489     6.45  !Zhang&Mckinnon1995  
447. C6H5    +C2H3    =A1C2H3                      3.900E+38 -7.63     53.98  !Wang&Frenklach1997   
448. C6H5    +C2H3    =I-A1C2H2+H                  5.800E+18 -1.00    112.14  !Wang&Frenklach1997   
449. C6H5    +C2H3    =N-A1C2H2+H                  5.100E+20 -1.56    131.38  !Wang&Frenklach1997   
450. C6H5    +C2H4    =A1C2H3  +H                  2.500E+12  0.0      25.94  !Fahr&Stein1988 
451. C6H5    +C2H5    =A1C2H5                      5.000E+12  0.0       0.0   !Ziegler2005 
452. C6H5    +N-C4H3  =A2                          1.510E+75-17.845   165.69  !Richter&Howard2002 
453. C6H5    +N-C4H3  =A2-2    +H                  1.840E+72-16.129   241.14  !Richter&Howard2002 
454. C6H5    +C4H4    =A2      +H                  1.259E+04  2.61      6.9   !Aquilera2005 
455. C6H5    +C4H4    =A1C2H   +C2H3               3.200E+11  0.0       5.65  !Harris1988 
456. C6H5    +C4H6    =A1C2H3  +C2H3               3.200E+11  0.0       7.95  !Harris1988 
457. C6H5    +C5H6    =C5H5    +C6H6               1.000E-01  4.0       0.0   !Zhong&Bozzelli1998 
458. C6H5    +C6H5    =P2                          5.940E+42 -8.83     57.87  !Richter&Howard2002 
459. C6H5    +C6H5    =P2-     +H                  8.600E+13  0.50    145.69  !Wang&Frenklach1997 
460. L-C6H6  +H       =N-C6H7                      1.500E+16 -1.69      6.69  !Wang&Frenklach1994   
461. L-C6H6  +H       =C-C6H7                      4.700E+27 -6.11     15.90  !Wang&Frenklach1994   
462. L-C6H6  +H       =C6H6    +H                  8.700E+16 -1.34     14.64  !Wang&Frenklach1994   
463. L-C6H6  +H       =N-C6H5  +H2                 6.650E+05  2.53     51.21  !Wang&Frenklach1997   
464. L-C6H6  +H       =I-C6H5  +H2                 3.330E+05  2.53     38.66  !Wang&Frenklach1997   
465. C6H6    +H       =C-C6H7                      3.200E+13  0.0      13.4   !Mebel1997 
466. C6H6    +H       =C6H5    +H2                 6.000E+08  1.8      70.2   !Mebel1997 
467. C6H6    +1CH2    =C7H8                        1.200E+14  0.0       0.0   !Böhland1989 
468. C6H6    +3CH2    =C7H8                        5.000E+13  0.0      37.50  !Böhland1989 
469. C6H6    +CH3     =C6H5    +CH4                2.000E+12  0.0      62.7   !Zhang1989 
470. C6H6    +C2H     =A1C2H   +H                  5.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997   
471. C6H6    +C2H3    =A1C2H3  +H                  0.800E+12  0.0      26.78  !Fahr&Stein1989 
472. C6H6    +C2H3    =C6H5    +C2H4               6.000E+11  0.0      54.3   !Ziegler2005 
473. C6H6    +C2H5    =C6H5    +C2H6               6.000E+11  0.0      62.7   !Zhang1989 
474. C6H6    +C3H3    =C6H5    +PC3H4              6.300E+11  0.0      83.6   !Ziegler2005 
475. C6H6    +I-C4H3  =C6H5    +C4H4               6.300E+11  0.0      83.6   !Ziegler2005 
476. C6H6    +C6H5    =P2      +H                  9.500E+75-18.90    165.15  !0.5 Park1999 
477. N-C6H7  =C-C6H7                               3.600E+27 -7.54     24.27  !Wang&Frenklach1994   
478. N-C6H7  =C6H6    +H                           8.800E+24 -4.86     56.07  !Wang&Frenklach1994   
479. N-C6H7  +H       =I-C6H7  +H                  1.600E+42 -8.18     91.22  !Wang&Frenklach1997 
480. N-C6H7  +H       =L-C6H8                      6.700E+65-15.64     97.07  !Wang&Frenklach1997 
481. N-C6H7  +H       =L-C6H6  +H2                 1.500E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997 
482. I-C6H7  +H       =L-C6H8                      1.400E+55-12.32     80.76  !Wang&Frenklach1997 
483. I-C6H7  +H       =L-C6H6  +H2                 3.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997 
484. C-C6H7  =C5H4CH3                              5.500E+10  0.0     117.0   !Ritter1990 
485. C-C6H7  +H       =C6H6    +H2                 1.000E+13  0.0       0.0   !Louw&Lucas1973 
486. C-C6H7  +H       =C6H813                      6.000E+13  0.0       0.0   !Berho1999 
487. C-C6H7  +H       =C6H814                      6.000E+13  0.0       0.0   !Berho1999 
488. C-C6H7  +CH3     =C6H6    +CH4                3.000E+12 -0.32      0.4   !DaCosta2003 
489. C-C6H7  +C6H5    =C6H6    +C6H6               1.000E+12  0.0       0.0   !Louw&Lucas1973 
490. C-C6H7  +C-C6H7  =C6H813  +C6H6               1.940E+15 -1.0       0.0   !Berho1999 
491. C-C6H7  +C-C6H7  =C6H814  +C6H6               1.670E+15 -1.0       0.0   !Berho1999 
492. C5H4CH3 =C6H6    +H                           3.000E+13  0.0     215.3   !Ziegler2005 
493. C5H4CH3 +H       =C5H5CH3                     1.000E+14  0.0       0.0   !Ziegler2005 
494. C5H4CH3 +H       =C5H5    +CH3                1.000E+14  0.0       0.0   !Ritter1990    
495. C6H814  +H       =C-C6H7  +H2                 2.800E+13  0.0       9.45  !Roy1998 
496. C6H814  =C6H6    +H2                          1.050E+12  0.0     178.62  !Ellis&Frey1966 
497. C6H813  =C6H6    +H2                          4.700E+13  0.0     257.75  !Orchard&Thrush1974 
498. C6H813  +H       =C-C6H7  +H2                 1.100E+05  2.5      -7.9   !Dayma2003   
499. C6H813  +CH3     =C-C6H7  +CH4                2.000E+11  0.0      30.5   !Dayma2003   
500. L-C6H8  =C6H813                               7.900E+14  0.0     125.4   !Weissman1989 
501. L-C6H8  +H       =N-C6H7  +H2                 1.600E+06  2.5      41.0   !Ziegler2005  
502. L-C6H8  +CH3     =N-C6H7  +CH4                4.000E+00  3.5      48.9   !Ziegler2005 
503. C5H5CH3 +H       =C5H4CH3 +H2                 2.200E+08  1.77     12.5   !Ziegler2005 
504. C5H5CH3 +H       =C5H6    +CH3                1.000E+13  0.0       5.4   !Ritter1990 
505. C5H5CH3 +CH3     =C5H4CH3 +CH4                3.100E+11  0.0      23.0   !Ziegler2005 
506. C-C6H12 =1-C6H12                              5.010E+16  0.0     369.0   !Tsang1978  
507. 1-C6H12 =AC3H5   +N-C3H7                      7.940E+15  0.0     296.0   !Tsang1978 
********************************** 
**** 8. C7 REACTIONS                               A        n        Ea 
**********************************       
508. C7H7    =C5H5    +C2H2                        6.000E+13  0.0     293.0   !Colket&Seery1994 
509. C7H7    +H       =C7H8                        2.590E+14  0.0       0.0   !Baulch1994 
510. C7H7    +1CH2    =A1C2H3  +H                  2.400E+14  0.0       0.0   !Lindstedt1996 
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511. C7H7    +3CH2    =A1C2H3  +H                  7.000E+13  0.0      37.5   !Lindstedt1996 
512. C7H7    +CH3     =A1C2H5                      1.190E+13  0.0       0.92  !Brand&Troe1990 
513. C7H7    +C2H2    =C9H8    +H                  1.000E+11  0.0      29.29  !Marinov1996 
514. C7H7    +C3H3    =C10H10                      1.000E+10  0.0       0.0   !Marinov1996 
515. C7H7    +C6H5    =BENZYLB                     1.190E+13  0.0       0.92  !Yu&Lin1993 
516. C7H7    +C6H6    >BENZYLB +H                  1.200E+12  0.0      66.70  !Richter&Howard2002  
517. C6H4CH3 +CH3     >ACH3CH3                     1.070E+65-15.64     95.06  !estimated 
C6H5+CH3=C7H8/Richter&Howard2002 
518. C7H8    +H       =C6H6    +CH3                1.200E+13  0.0      21.54  !Emdee1992   
519. C7H8    +H       =C7H7    +H2                 1.200E+14  0.0      34.46  !Emdee1992 
520. C7H8    +H       >C6H4CH3 +H2                 6.000E+08  1.8      70.2   !estimated 
C6H6+H=C6H5+H2/Mebel1997 
521. C7H8    +CH3     =C7H7    +CH4                3.160E+11  0.0      39.75  !Emdee1992 
522. C7H8    +C6H5    =C7H7    +C6H6               2.100E+12  0.0      18.41  !Emdee1992 
523. C7H8    +C2H3    =C7H7    +C2H4               3.980E+12  0.0      33.47  !Zhang&Mckinnon1995 
********************************** 
**** 9. C8 REACTIONS                               A        n        Ea 
**********************************     
524. A1C2H-  +H       +M(2)    =A1C2H   +M(2)      1.000E+14  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997 
LOW       6.600E+75-16.30     29.29   
TROE  1.0        0.1   584.9  6113.0  
525. A1C2H*  +H       +M(2)    =A1C2H   +M(2)      1.000E+14  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997 
LOW       6.600E+75-16.30     29.29   
TROE  1.0        0.1   584.9  6113.0  
526. A1C2H*  +C2H2    =A2-1                        2.000E+72-17.74    153.14  !Wang&Frenklach1994 
527. A1C2H*  +C2H2    =A1C2H)2 +H                  4.800E+29 -4.59    108.79  !Wang&Frenklach1994  
528. A1C2H*  +C2H2    =A2T1    +H                  5.200E+64-14.54    218.42  !Wang&Frenklach1994  
529. A1C2H*  +C6H6    =A3      +H                  4.191E+04  2.74     14.7   !Aquilera2005  
530. A1C2H*  +A1C2H   =A4      +H                  8.510E+11  0.0      16.68  !Park1999 
531. A1C2H   +H       =N-A1C2H2                    1.200E+51-11.69     72.39  !Wang&Frenklach1994 
532. A1C2H   +H       =I-A1C2H2                    1.200E+51-11.69     72.39  !Wang&Frenklach1997 
533. A1C2H   +H       =A1C2H*  +H2                 2.500E+14  0.0      66.95  !Wang&Frenklach1997 
534. A1C2H   +H       =A1C2H-  +H2                 2.500E+14  0.0      66.95  !Wang&Frenklach1997 
535. A1C2H   +CH3     =A1C2H*  +CH4                1.670E+12  0.0      63.00  !Marinov1996  
536. A1C2H   +C2H     =A1C2H)2 +H                  5.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997 
537. A1C2H   +C6H5    =A3      +H                  9.550E+11  0.0      18.03  !Richter&Howard2002  
538. N-A1C2H2+H       =A1C2H   +H2                 1.210E+14  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
539. N-A1C2H2+H       =I-A1C2H2+H                  1.200E+25 -2.42    127.62  !Wang&Frenklach1997  
540. N-A1C2H2+C2H2    =A2      +H                  2.100E+15 -1.07     20.08  !Wang&Frenklach1997 
541. I-A1C2H2+H       =A1C2H   +H2                 3.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997 
542. A1C2H3* +H       +M(2)    =A1C2H3  +M(2)      1.000E+14  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997 
LOW       6.600E+75-16.30     29.29   
TROE  1.0        0.1   584.9  6113.0  
543. A1C2H3* +CH3     >C9H8    +H       +H         5.000E+13  0.0       0.0   !Marinov1996  
544. A1C2H3* +C2H2    =A2      +H                  2.100E+15 -1.07     25.11  !Wang&Frenklach1997 
545. A1C2H3  =I-A1C2H2+H                           3.800E+37 -6.55    477.84  !Wang&Frenklach1997 
546. A1C2H3  =N-A1C2H2+H                           1.300E+44 -8.36    524.70  !Wang&Frenklach1997 
547. A1C2H3  +H       =N-A1C2H2+H2                 6.650E+06  2.53     51.21  !Wang&Frenklach1997 
548. A1C2H3  +H       =I-A1C2H2+H2                 3.330E+05  2.53     38.66  !Wang&Frenklach1997 
549. A1C2H3  +H       =A1C2H3* +H2                 2.500E+14  0.0      66.95  !Wang&Frenklach1997 
550. A1C2H5  +H       >A1C2H3  +H2      +H         8.000E+13  0.0      34.46  !Emdee1992 
551. A1C2H5  +H       =C6H6    +C2H5               1.200E+13  0.0      21.34  !Zhang&Mckinnon1995 
552. A1C2H5  =A1C2H3  +H2                          5.010E+12  0.0     267.79  !Clark&Price1970 
553. ACH3CH2 +H       =ACH3CH3                     7.460E+13  0.0       0.33  !Brand&Troe1990 
554. ACH3CH3 +H       =ACH3CH2 +H2                 3.980E+02  3.44     13.05  !Marinov1996  
********************************** 
**** 10. C9 REACTIONS                              A        n        Ea 
********************************** 
555. C9H7    +H       =C9H8                        2.000E+14  0.0       0.0   !Marinov1996  
556. C9H7    +CH3     =indenCH3                    5.000E+12  0.0       0.0   !Ziegler2005 
557. C9H7    +C5H5    >A3      +H       +H         1.000E+13  0.0      33.47  !Marinov1996  
558. C9H8    +H       =C9H7    +H2                 2.190E+08  1.77     12.55  !Marinov1996 
559. C9H8    +CH3     =C9H7    +CH4                3.100E+11  0.0      23.0   !Ziegler2005 
560. C9H8    +C2H3    =C9H7    +C2H4               4.400E+00  3.5      17.1   !Ziegler2005 
561. C9H8    +C2H5    =C9H7    +C2H6               4.400E+00  3.5      17.1   !Ziegler2005 
562. C9H8    +C3H3    =C9H7    +PC3H4              1.600E+11  0.0      63.1   !Ziegler2005 
********************************** 
**** 11. C10 REACTIONS                             A        n        Ea 
**********************************  
563. A1C2H)2 +H       =A2-1                        4.000E+75-18.06    144.35  !Appel2000  
564. A1C2H)2 +H       =A2T1    +H                  2.700E+76-17.32    243.52  !Wang&Frenklach1994 
565. A2T1    +H       =A2-1                        5.900E+61-15.42    152.72  !Wang&Frenklach1994 
566. A2T1    +C-C6H4  =A2C6H4-1                    4.580E+41 -8.73     53.31  !Richter&Howard2002   
567. A2T1    +C-C6H4  =FLTHN                       6.500E+39 -7.56    114.06  !Richter&Howard2002    
568. A2T1    +C-C6H4  =A3R5                        5.120E+60-13.07    204.94  !Richter&Howard2002   
569. A2T1    +C-C6H4  =A3LR5                       7.850E+55-11.98    183.23  !Richter&Howard2002   
570. A2T2    +C-C6H4  =A2C6H4-2                    4.580E+41 -8.73     53.31  !Richter&Howard2002   
571. A2T2    +C-C6H4  =FLTHN                       6.500E+39 -7.56    114.06  !Richter&Howard2002   
572. A2T2    +C-C6H4  =A3R5                        5.120E+60-13.07    204.94  !Richter&Howard2002   
573. A2T2    +C-C6H4  =A3LR5                       7.850E+55-11.98    183.23  !Richter&Howard2002   
- 126 - 
 
574. A2      +H       =A2-1    +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Richter&Howard2002   
575. A2      +H       =A2-2    +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Richter&Howard2002   
576. A2      +H       =C10H9                       5.000E+14  0.0      20.92  !SauerMC1970 
577. A2      +CH3     =A2-1    +CH4                2.000E+12  0.0      63.01  !Richter&Howard2002   
578. A2      +CH3     =A2-2    +CH4                2.000E+12  0.0      63.01  !Richter&Howard2002   
579. A2      +C2H     =A2C2H-1 +H                  5.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997 
580. A2      +C2H     =A2C2H-2 +H                  5.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997 
581. A2      +C2H3    =A2C2H3-2+H                  7.940E+11  0.0      26.77  !Richter&Howard2002 
582. A2      +C6H5    >FLTHN   +H2      +H         8.510E+11  0.0      16.68  !Park1999 
583. A2      +C6H5    =A2C6H5-2+H                  2.220E+83-20.79    196.20  !Park1999 
584. A2      +C7H7    >BENZNAP +H                  1.200E+12  0.0      66.70  !Robough&Tsang1986 
585. A2      +A1C2H*  =BAA3L   +H                  8.510E+11  0.0      16.68  !Park1999 
586. A2      +A1C2H*  =CRYSN   +H                  8.510E+11  0.0      16.68  !Park1999 
587. A2      +A2-2    >BKFLTHN +H2      +H         4.000E+11  0.0      16.74  !estimated Marinov1996  
588. A2      +A2-1    >BKFLTHN +H2      +H         4.000E+11  0.0      16.74  !estimated Marinov1996  
589. A2-1    +H       +M(2)    =A2      +M(2)      1.000E+14  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997 
LOW       3.80E+127-31.434    78.24   
TROE  0.2      122.8   478.4  5411.9  
590. A2-1    +H       =A2-2    +H                  6.500E+45 -7.9     232.22  !Wang&Frenklach1997 
591. A2-1    +H       =A2T1    +H2                 4.400E-13  7.831    38.75  !Richter&Howard2002 
592. A2-1    +CH3     =A2CH2-1 +H                  1.700E+36 -5.91    144.90  !Richter&Howard2002 
593. A2-1    +CH3     =A2CH3-1                     3.050E+52-11.80     73.89  !Richter&Howard2002 
594. A2-1    +C2H2    =A2R5    +H                  1.800E+33 -5.91     82.43  !Appel2000 
595. A2-1    +C2H2    =A2C2H-1 +H                  9.600E-09  6.44     36.07  !Richter&Howard2002 
596. A2-1    +C2H2    =HA2R5                       7.740E+45-10.85     56.36  !Richter&Howard2002  
597. A2-1    +C2H4    =A2R5H2  +H                  2.510E+12  0.0      25.94  !Richter&Howard2002    
598. A2-1    +C4H4    =A3      +H                  9.900E+30 -5.07     88.29  !Appel2000 
599. A2-1    +C5H6    =A2      +C5H5               1.000E-01  4.0       0.0   !Richter&Howard2002  
600. A2-1    +C6H5    >FLTHN   +H       +H         1.390E+13  0.0       0.46  !Park&Lin1997  
601. A2-1    +C6H6    >FLTHN   +H2      +H         8.510E+11  0.0      16.68  !Park1999 
602. A2-1    +A2-1    >PERYLN  +H       +H         1.390E+13  0.0       0.46  !Park&Lin1997  
603. A2-1    +A2      >PERYLN  +H2      +H         8.510E+11  0.0      16.68  !Park1999 
604. A2-2    +H       +M(2)    =A2      +M(2)      1.000E+14  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997 
LOW       9.50E+129-32.132    78.66   
TROE  0.87     492.7   117.9  5652.0  
605. A2-2    +H       =A2T2    +H2                 4.400E-13  7.831    38.75  !Richter&Howard2002  
606. A2-2    +CH3     =A2CH2-2 +H                  1.700E+36 -5.91    144.90  !Richter&Howard2002  
607. A2-2    +CH3     =A2CH3-2                     3.050E+52-11.80     73.89  !Richter&Howard2002  
608. A2-2    +C2H2    =A2C2H-2 +H                  1.010E+26 -3.44     84.65  !Richter&Howard2002  
609. A2-2    +C2H2    =A2C2H2-2                    2.770E+46-10.90     59.46  !Richter&Howard2002  
610. A2-2    +C2H4    =A2C2H3-2+H                  2.510E+12  0.0      25.94  !Richter&Howard2002  
611. A2-2    +C4H2    =A3L-2                       4.670E+06  1.787    13.65  !Richter&Howard2002  
612. A2-2    +C4H4    =A3      +H                  9.900E+30 -5.07     88.29  !Appel2000 
613. A2-2    +C4H4    =A3L     +H                  9.900E+30 -5.07     88.29  !estimated Appel2000 
614. A2-2    +C5H6    =A2      +C5H5               1.000E-01  4.0       0.0   !Richter&Howard2002  
615. A2-2    +C6H5    =A2C6H5-2                    4.850E+27 -4.32     29.04  !Richter&Howard2002  
616. A2-2    +C6H6    =A2C6H5-2+H                  2.220E+83-20.79    196.20  !Park1999 
617. A2-2    +C7H7    =BENZNAP                     1.190E+13  0.0       0.92  !Yu&Lin1993 
618. A2-2    +A1C2H   =BAA3L   +H                  8.510E+11  0.0      16.68  !Park1999 
619. A2-2    +A1C2H   =CRYSN   +H                  8.510E+11  0.0      16.68  !Park1999 
620. A2-2    +A2-1    >BKFLTHN +H       +H         5.000E+12  0.0       0.0   !estimated Marinov1996 
621. C10H9   +H       =C10H10                      1.000E+14  0.0       0.0   !Marinov1996 
622. C10H10  +H       =C10H9   +H2                 2.000E+05  2.5      10.46  !Marinov1996    
623. indenCH3+H       =indylCH3+H2                 2.200E+08  1.77     12.5   !Ziegler2005 
624. indenCH3+H       =C9H8    +CH3                1.000E+13  0.0       5.4   !Ziegler2005 
625. indenCH3+CH3     =indylCH3+CH4                3.100E+11  0.0      23.0   !Ziegler2005 
626. indylCH3>A2      +H                           3.000E+13  0.0      21.3   !Ziegler2005 
627. indylCH3+H       =indenCH3                    5.000E+13  0.0       0.0   !Ziegler2005 
628. indylCH3+H       =C9H7    +CH3                1.000E+14  0.0       0.0   !Ziegler2005 
********************************** 
**** 12. C11 REACTIONS                             A        n        Ea 
**********************************  
629. A2CH2-1 +H       =A2CH3-1                     1.000E+14  0.0       0.0   !Marinov1996 
630. A2CH3-1 +H       =A2      +CH3                1.200E+13  0.0      21.54  !Marinov1996 
631. A2CH3-1 +H       =A2CH2-1 +H2                 3.980E+02  3.44     13.05  !Marinov1996 
632. A2CH2-2 +H       =A2CH3-2                     1.000E+14  0.0       0.0   !Marinov1996 
633. A2CH3-2 +H       =A2      +CH3                1.200E+13  0.0      21.54  !Marinov1996 
634. A2CH2-2 +CH3     =A2C2H5                      1.190E+13  0.0       0.92  !Marinov1996 
635. A2CH3-2 +H       =A2CH2-2 +H2                 3.980E+02  3.44     13.05  !Marinov1996 
********************************** 
**** 12. C12 REACTIONS                             A        n        Ea 
**********************************  
636. A2C2H-1*+H       +M(2)    =A2C2H-1 +M(2)      1.000E+14  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997 
LOW       9.50E+129-32.132    78.66   
TROE  0.87     492.7   117.9  5652.0  
637. A2C2H-1*+C2H2    =A3-4                        2.000E+72-17.74    153.14  !Wang&Frenklach1997 
638. A2C2H-1*+C2H2    =A2C2H)2 +H                  4.800E+29 -4.59    108.79  !Wang&Frenklach1997 
639. A2C2H-1*+C6H6    =CRYSN   +H                  8.510E+11  0.0      16.68  !Park1999 
640. A2C2H-1*+A1C2H   =BAPYR   +H                  8.510E+11  0.0      16.68  !Park1999 
641. A2C2H-2*+H       +M(2)    =A2C2H-2 +M(2)      1.000E+14  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997  
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LOW       3.80E+127-31.434    78.24   
TROE  0.2      122.8   478.4  5411.9  
642. A2C2H-2*+C2H2    =A3-1                        2.000E+72-17.74    153.14  !Wang&Frenklach1997  
643. A2C2H-2*+C2H2    =A2C2H)2 +H                  4.800E+29 -4.59    108.79  !Wang&Frenklach1997  
644. A2C2H-1 +H       =A2C2H2-1                    3.300E+51-11.72     79.08  !Wang&Frenklach1994 
645. A2C2H-1 +H       =A2C2H-1*+H2                 2.500E+14  0.0      66.95  !Wang&Frenklach1997 
646. A2C2H-1 +H       =A2R5    +H                  1.000E+40 -7.79     87.87  !Wang&Frenklach1994 
647. A2C2H-1 +C2H     =A2C2H)2 +H                  5.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997 
648. A2C2H-1 +A1C2H*  =BAPYR   +H                  8.510E+11  0.0      16.68  !Park1999 
649. A2C2H-2 +H       =A2C2H-2*+H2                 2.500E+14  0.0      66.95  !Wang&Frenklach1997  
650. A2C2H-2 +H       =A2C2H-23+H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Richter&Howard2002  
651. A2C2H-2 +C2H     =A2C2H)2 +H                  5.000E+13  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997  
652. A2C2H2-1=A2R5    +H                           2.200E+50-11.80    167.79  !Wang&Frenklach1994 
653. A2C2H2-2+H       =A2C2H-2 +H2                 1.210E+14  0.0       0.0   !Richter&Howard2002 
654. A2C2H2-2=A2C2H-2 +H                           2.740E+22 -4.061   154.98  !Richter&Howard2002 
655. A2C2H2-2+H       =A2C2H3-2                    4.800E+10 -0.74    -31.93  !Richter&Howard2002 
656. A2C2H3-2+H       =A2C2H2-2+H2                 2.000E+07  2.0      25.11  !Marinov1996 
657. A2R5    +H       =A2R5-1  +H2                 3.230E+07  2.095    82.85  !Mebel1997 
658. A2R5    +H       =A2R5-3  +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997 
659. A2R5    +H       =A2R5-4  +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997 
660. A2R5    +H       =A2R5-5  +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997 
661. A2R5-1  +H       =A2R5                        1.240E+33 -5.68     37.28  !Richter&Howard2002  
662. A2R5-1  +C2H2    =A2R5E-1 +H                  1.120E+26 -3.42     87.32  !Richter&Howard2002  
663. A2R5-3  +H       =A2R5                        1.150E+32 -5.37     35.40  !Richter&Howard2002  
664. A2R5-3  +C2H2    =A2R5E-3 +H                  1.120E+26 -3.42     87.32  !Richter&Howard2002  
665. A2R5-4  +H       =A2R5                        1.150E+32 -5.37     35.40  !Richter&Howard2002  
666. A2R5-4  +C2H2    =A2R5E-4 +H                  1.120E+26 -3.42     87.32  !Richter&Howard2002  
667. A2R5-5  +H       =A2R5                        1.150E+32 -5.37     35.40  !Richter&Howard2002  
668. A2R5-5  +C2H2    =A2R5E-5 +H                  2.500E-09  6.63     37.03  !Richter&Howard2002  
669. BIPHENH =BIPHEN  +H                           1.300E+16  0.0     138.93  !Richter&Howard2002  
670. BIPHENH +H       =BIPHEN  +H2                 6.020E+12  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
671. BIPHENH =A2R5    +H                           1.000E+13  0.0      83.68  !Richter&Howard2002  
672. A2C2H-23+C2H2    =A3L-1                       4.670E+06  1.787    13.65  !Richter&Howard2002  
673. A2C2H5  +H       >A2C2H3-2+H2      +H         8.000E+13  0.0      34.46  !Marinov1996 
674. HA2R5   +H       =A2R5    +H2                 1.810E+12  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
675. HA2R5   +H       =A2R5H2                      1.000E+14  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
676. A2R5H2  +H       =HA2R5   +H2                 5.400E+02  3.5      21.80  !Richter&Howard2002  
677. A2R5H2  =A2R5    +H2                          4.700E+13  0.0     257.75  !Richter&Howard2002  
678. P2      +H       =P2-     +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Richter&Howard2002  
679. P2-     +H       =P2                          1.170E+33 -5.57     36.65  !Richter&Howard2002  
680. P2-     +C2H2    =A3      +H                  4.600E+06  1.97     30.54  !Wang&Frenklach1997  
**********************************  
**** 14. C13 REACTIONS                             A        n        Ea 
**********************************  
681. BENZYLB*=fluorene+H                           4.000E+11  0.0      50.21  !Richter&Howard2002  
682. BENZYLB +H       =BENZYLB*+H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997 
********************************** 
**** 15. C14 REACTIONS                             A        n        Ea 
********************************** 
683. A2C2H)2 +H       =A3-1                        2.000E+75-18.06    144.35  !Wang&Frenklach1997  
684. A2C2H)2 +H       =A3-4                        2.000E+75-18.06    144.35  !Wang&Frenklach1997  
685. A3-1    +H       +M(2)    =A3      +M(2)      1.000E+14  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997  
LOW       4.00E+148-37.505    86.19 
TROE  1.000      1.0   144.9  5632.8  
686. A3-1    +H       =A3-4    +H                  9.300E+58-11.45    297.50  !Wang&Frenklach1997  
687. A3-1    +C2H2    =A3R5    +H                  3.590E+22 -2.498    67.62  !Richter&Howard2002  
688. A3-1    +C2H2    =A3C2H-1 +H                  1.010E-10  7.06     38.53  !Richter&Howard2002  
689. A3-1    +C4H4    =CRYSN   +H                  9.900E+30 -5.07     88.29  !estimated Appel2000 
690. A3-1    +C6H5    >BBFLTHN +H       +H         5.000E+12  0.0       0.0   !estimate Marinov1996 
691. A3-1    +C6H6    >BBFLTHN +H2      +H         4.000E+11  0.0      16.74  !estimate Marinov1996  
692. A3-2    +H       =A3                          2.150E+19 -1.55      7.11  !Richter&Howard2002  
693. A3-2    +C2H2    =A3C2H-2 +H                  1.030E+26 -3.36     93.09  !Richter&Howard2002  
694. A3-2    +C4H4    =CRYSN   +H                  9.900E+30 -5.07     88.29  !estimated Appel2000 
695. A3-4    +H       +M(2)    =A3      +M(2)      1.000E+14  0.0       0.0   !Wang&Frenklach1997  
LOW       2.10E+139-34.803    76.99   
TROE  1.000      1.0   171.4  4992.8  
696. A3-4    +CH3     =A3CH2   +H                  5.000E+13  0.0       0.0   !Marinov1996 
697. A3-4    +C2H2    =A3C2H2-4                    6.500E+53-12.59    112.55  !Wang&Frenklach1994 
698. A3-4    +C2H2    =A3C2H-4 +H                  3.400E+12  0.34     82.43  !Wang&Frenklach1994 
699. A3-4    +C2H2    =A4      +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
700. A3-4    +C6H6    >BEPYR   +H2      +H         8.510E+11  0.0      16.68  !estimated Park1999 
701. A3-9    +H       =A3                          2.150E+19 -1.55      7.11  !Richter&Howard2002  
702. A3-9    +C6H5    >BBFLTHN +H       +H         5.000E+12  0.0       0.0   !estimate Marinov1996 
703. A3-9    +C6H6    >BBFLTHN +H2      +H         4.000E+11  0.0      16.74  !estimate Marinov1996  
704. A3      +H       =A3-1    +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Richter&Howard2002 
705. A3      +H       =A3-2    +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Richter&Howard2002  
706. A3      +H       =A3-4    +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Richter&Howard2002  
707. A3      +H       =A3-9    +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Richter&Howard2002  
708. A3      +C2H     =A3C2H-4 +H                  5.000E+13  0.00      0.0   !Wang&Frenklach1997  
709. A3      +C6H5    >BEPYR   +H2      +H         8.510E+11  0.0      16.68  !estimated Park1999 
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710. A3L     =A3                                   7.940E+12  0.0     271.97  !Colket&Seery1994  
711. A3L     +H       =A3L-1   +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Richter&Howard2002 
712. A3L     +H       =A3L-2   +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Richter&Howard2002 
713. A3L     +H       =A3L-9   +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Richter&Howard2002 
714. A3L-1   +H       =A3L                         2.150E+19 -1.55      7.11  !Richter&Howard2002 
715. A3L-1   +C2H2    =A3LR5   +H                  3.590E+22 -2.498    67.62  !Richter&Howard2002 
716. A3L-1   +C2H2    =A3LE-1  +H                  1.010E-10  7.06     38.53  !Richter&Howard2002 
717. A3L-1   +C4H4    =BAA3L   +H                  9.900E+30 -5.07     88.29  !estimated Appel2000 
718. A3L-2   +H       =A3L                         2.150E+19 -1.55      7.11  !Richter&Howard2002 
719. A3L-2   +C2H2    =A3LE-2  +H                  1.030E+26 -3.36     93.09  !Richter&Howard2002 
720. A3L-2   +C4H4    =BAA3L   +H                  9.900E+30 -5.07     88.29  !estimated Appel2000 
721. A3L-9   +H       =A3L                         2.150E+19 -1.55      7.11  !Richter&Howard2002 
722. A3L-9   +C2H2    =A3LR5   +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
723. A2R5E-3 +H       =A2R5E34 +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997  
724. A2R5E-4 +H       =A2R5E45 +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997  
725. A2R5E-4 +H       =A2R5E43 +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997  
726. A2R5E-5 +H       =A2R5E54 +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
727. A2R5E45 +C2H2    =A3R5-7*                     1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001   
728. A2R5E54 +C2H2    =A3R5-10*                    1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001  
729. A2R5E34 +C2H2    =A3LR5*                      1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
730. A2R5E43 +C2H2    =A3LR5*                      1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001   
731. A2R5E-1 +H       =A2R5E12 +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
732. A2R5E12 +C2H2    =FLTHN-7                     1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001     
********************************** 
**** 16. C15 REACTIONS                             A        n        Ea 
**********************************  
733. A3CH2   >A3CH2R  +H                           1.000E+13  0.0      50.21  !Richter&Howard2002 
734. A3CH2   +H       =A3CH3                       1.000E+14  0.0       0.0   !Richter&Howard2002 
735. A3CH3   +H       =A3CH2   +H2                 3.980E+02  3.44     13.05  !Park&Lin1997  
736. A3CH3   +H       =A3      +CH3                5.780E+13  0.0      33.85  !Park&Lin1997  
********************************** 
**** 17. C16 REACTIONS                             A        n        Ea 
**********************************  
737. A3C2H-4 +H       =A3C2H2-4                    1.400E+56-13.21     87.87  !Wang&Frenklach1994 
738. A3C2H-4 +H       =A4      +H                  4.200E+27 -4.25     45.61  !Wang&Frenklach1994 
739. A3C2H2-4=A4      +H                           6.300E+59-14.70    154.40  !Wang&Frenklach1994 
740. A3C2H-1 +H       =A3C2H-1*+H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
741. A3C2H-2 +H       =A3C2H-2*+H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
742. A3C2H-1*+C2H2    =CRYSN-4                     1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
743. A3C2H-2*+C2H2    =CRYSN-1                     5.600E+05  2.282    13.64  !Richter&Howard2002  
744. A3LE-1  +H       =A3LE-1P +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997    
745. A3LE-2  +H       =A3LE-2S +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997    
746. A3LE-2  +H       =A3LE-2P +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
747. A3LE-1P +C2H2    =BAA3L-1                     1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
748. A3LE-2S +C2H2    =BAA3L-4                     1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
749. A3LE-2P +C2H2    =A4L*                        1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
750. A4-1    +H       =A4                          5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
751. A4-1    +C2H2    =A4C2H-1 +H                  1.190E-09  6.78     43.81  !Richter&Howard2002  
752. A4-1    +C2H2    =CPCDA4  +H                  3.800E+22 -2.475    70.63  !Richter&Howard2002  
753. A4-1    +C6H5    >INA4    +H       +H         5.000E+12  0.0       0.0   !estimate Marinov1996 
754. A4-1    +C6H6    >INA4    +H2      +H         4.000E+11  0.0      16.74  !estimate Marinov1996 
755. A4-2    +H       =A4                          5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
756. A4-2    +C2H2    =A4C2H-2 +H                  1.260E+29 -4.17    102.35  !Richter&Howard2002  
757. A4-4    +H       =A4                          5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
758. A4-4    +C2H2    =A4C2H-4 +H                  1.190E-09  6.78     43.81  !Richter&Howard2002   
759. A4-4    +C2H2    =CPCDA4  +H                  3.800E+22 -2.475    70.63  !Richter&Howard2002  
760. FLTHN   +H       =FLTHN-1 +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
761. FLTHN   +H       =FLTHN-3 +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
762. FLTHN-1 +H       =FLTHN                       5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
763. FLTHN-1 +C2H2    =BGHIF   +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
764. FLTHN-3 +H       =FLTHN                       5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
765. FLTHN-3 +C2H2    =CPCDFL  +H                  3.800E+22 -2.475    70.63  !Richter&Howard2002  
766. FLTHN-7 +H       =FLTHN                       5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
767. FLTHN-7 +C2H2    =BGHIF   +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
768. A4      +H       =A4-1    +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
769. A4      +H       =A4-2    +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
770. A4      +H       =A4-4    +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
771. A2C6H4-1=FLTHN                                8.510E+12  0.0     263.02  !Brouwer&Troe1988  
772. A2C6H4-2=A3LR5                                8.510E+12  0.0     263.02  !Brouwer&Troe1988  
773. A3R5    =FLTHN                                8.510E+12  0.0     263.02  !Brouwer&Troe1988  
774. A3R5-7* +H       =A3R5                        5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
775. A3R5-10*+H       =A3R5                        5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
776. A3LR5*  +H       =A3LR5                       5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
777. A3LR5   =A3R5                                 8.510E+12  0.0     263.02  !Brouwer&Troe1988  
778. A3LR5   =FLTHN                                8.510E+12  0.0     263.02  !Brouwer&Troe1988  
********************************** 
**** 18. C17 REACTIONS                             A        n        Ea 
**********************************  
779. BENZNAP*=C17H12  +H                           1.000E+13  0.0      50.21  !Richter&Howard2002  
780. BENZNAP +H       =BENZNAP*+H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
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**********************************  
**** 19. C18 REACTIONS                             A        n        Ea 
**********************************  
781. A4C2H-1*+C2H2    =BAPYR*                      1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001  
782. A4C2H-2*+C2H2    =BAPYR*                      1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
783. A4C2H-4*+C2H2    =BEPYR*                      1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
784. A4C2H-1 +H       =A4C2H-1*+H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
785. A4C2H-2 +H       =A4C2H-2*+H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
786. A4C2H-4 +H       =A4C2H-4*+H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
787. A4L*    +H       =A4L                         5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
788. BAA3L   +H       =BAA3L-1 +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
789. BAA3L   +H       =BAA3L-12+H2                 3.230E+09  2.095    66.29  !Mebel1997   
790. BAA3L   +H       =BAA3L-4 +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
791. BAA3L-1 +H       =BAA3L                       5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002   
792. BAA3L-1 +C2H2    =BAPYR   +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
793. BAA3L-12+H       =BAA3L                       5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
794. BAA3L-12+C2H2    =BAPYR   +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
795. BAA3L-4 +H       =BAA3L                       5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002   
796. BGHIF   +H       =BGHIF-  +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997    
797. BGHIF-  +C2H2    =CPBFL   +H                  3.800E+22 -2.475    70.63  !Richter&Howard2002  
798. CPCDA4  +H       =CPCDA4* +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
799. CPCDA4* +C2H2    =DCPA4   +H                  3.800E+22 -2.475    70.63  !Richter&Howard2002  
800. CPCDFL  +H       =CPCDFL* +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
801. CPCDFL* +C2H2    =CPBFL   +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
802. CRYSN-1 +H       =CRYSN                       5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
803. CRYSN-4 +H       =CRYSN                       5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
804. CRYSN-4 +C2H2    =BAPYR   +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
805. CRYSN-5 +H       =CRYSN                       5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
806. CRYSN-5 +C2H2    =BAPYR   +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
807. CRYSN   +H       =CRYSN-1 +H2                 3.230E+07  2.095    66.2   !Mebel1997   
808. CRYSN   +H       =CRYSN-4 +H2                 3.230E+07  2.095    66.2   !Mebel1997   
809. CRYSN   +H       =CRYSN-5 +H2                 3.230E+07  2.095    66.2   !Mebel1997   
********************************** 
**** 20. C20 REACTIONS                             A        n        Ea 
**********************************  
810. BBFLTHN +H       =BBFLTHN*+H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
811. BBFLTHN*+C2H2    =INA4    +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
812. BAPYR   +H       =BAPYR*  +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
813. BAPYR*  +H       =BAPYR                       5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
814. BAPYR*  +C2H2    =ANTHAN  +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
815. BEPYR   +H       =BEPYR*  +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997    
816. BEPYR*  +H       =BEPYR                       5.000E+13  0.0       0.0   !Richter&Howard2002  
817. BEPYR*  +C2H2    =BGHIPE  +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
818. PERYLN  +H       =PERYLN* +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
819. PERYLN* +C2H2    =BGHIPE  +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
820. CPBFL   +H       =CPBFL*  +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
********************************** 
**** 21. C22 REACTIONS                             A        n        Ea 
**********************************  
821. BGHIPE  +H       =BGHIPE* +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Mebel1997   
822. BGHIPE* +C2H2    =CORONEN +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001 
********************************** 
**** 22. Acetone chemistry                         A        n        Ea 
**********************************  
823. CH3COCH3=CH3CO   +CH3                         1.130E+16  0.0     341.85  !Sato2000 
824. CH3COCH3+H       =CH3COCH2+H2                 2.300E+07  2.0      20.92  !Sato2000  
825. CH3COCH3+CH3     =CH3COCH2+CH4                9.500E+03  2.5      35.15  !Sato2000 
826. CH3COCH2=CH2CO   +CH3                         1.000E+13  0.0     117.16  !Sato2000  
827. CH3CO   =CH3     +CO                          8.740E+42 -8.62     93.83  !Tsang1986 
********************************** 
**** attempt1                                     A        n        Ea 
********************************** 
**** methyl attack 
828. A3      +CH3     =A3-4    +CH4                2.000E+12  0.0      63.01  !ref rxn 577 
829. BAA3L   +CH3     =BAA3L-1 +CH4                2.000E+12  0.0      63.01  !ref rxn 577 
830. BAA3L   +CH3     =BAA3L-12+CH4                2.000E+12  0.0      63.01  !ref rxn 577 
831. CRYSN   +CH3     =CRYSN-4 +CH4                2.000E+12  0.0      63.01  !ref rxn 577 
832. CRYSN   +CH3     =CRYSN-5 +CH4                2.000E+12  0.0      63.01  !ref rxn 577 
833. PERYLN  +CH3     =PERYLN* +CH4                2.000E+12  0.0      63.01  !ref rxn 577 
834. BEPYR   +CH3     =BEPYR*  +CH4                2.000E+12  0.0      63.01  !ref rxn 577 
835. BEPYR   +CH3     =BEPYR-2 +CH4                2.000E+12  0.0      63.01  !ref rxn 577 
836. BAPYR   +CH3     =BAPYR*  +CH4                2.000E+12  0.0      63.01  !ref rxn 577 
837. BAPYR   +CH3     =BAPYR-2 +CH4                2.000E+12  0.0      63.01  !ref rxn 577 
838. BGHIPE  +CH3     =BGHIPE* +CH4                2.000E+12  0.0      63.01  !ref rxn 577 
**** vinyl attack 
839. A2      +C2H3    =A2-1    +C2H4               6.000E+11  0.0      54.3   !ref rxn 472 
840. A2      +C2H3    =A2-2    +C2H4               6.000E+11  0.0      54.3   !ref rxn 472 
841. A3      +C2H3    =A3-4    +C2H4               6.000E+11  0.0      54.3   !ref rxn 472 
842. BAA3L   +C2H3    =BAA3L-1 +C2H4               6.000E+11  0.0      54.3   !ref rxn 472 
843. BAA3L   +C2H3    =BAA3L-12+C2H4               6.000E+11  0.0      54.3   !ref rxn 472 
- 130 - 
 
844. CRYSN   +C2H3    =CRYSN-4 +C2H4               6.000E+11  0.0      54.3   !ref rxn 472 
845. CRYSN   +C2H3    =CRYSN-5 +C2H4               6.000E+11  0.0      54.3   !ref rxn 472 
846. PERYLN  +C2H3    =PERYLN* +C2H4               6.000E+11  0.0      54.3   !ref rxn 472 
847. BEPYR   +C2H3    =BEPYR*  +C2H4               6.000E+11  0.0      54.3   !ref rxn 472 
848. BEPYR   +C2H3    =BEPYR-2 +C2H4               6.000E+11  0.0      54.3   !ref rxn 472 
849. BAPYR   +C2H3    =BAPYR*  +C2H4               6.000E+11  0.0      54.3   !ref rxn 472 
850. BAPYR   +C2H3    =BAPYR-2 +C2H4               6.000E+11  0.0      54.3   !ref rxn 472 
851. BGHIPE  +C2H3    =BGHIPE* +C2H4               6.000E+11  0.0      54.3   !ref rxn 472 
**** etc 
852. BEPYR   +H       =BEPYR-2 +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !rxn812 
853. BEPYR-2 +H       =BEPYR                       5.000E+13  0.0       0.0   !rxn813 
854. BAPYR   +H       =BAPYR-2 +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !rxn812 
855. BAPYR-2 +H       =BAPYR                       5.000E+13  0.0       0.0   !rxn813 
856. BEPYR-2 +C2H2    =BGHIPE  +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001"rxn817 
857. BAPYR-2 +C2H2    =ANTHAN  +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001"rxn814 
********************************** 
**** attempt2                                     A        n        Ea 
********************************** 
**** Triphenylene route 
858. P2-     +C6H5    =P3                          5.940E+42 -8.83     57.87  !Richter&Howard2002"rxn458 
859. P2-     +C6H5    =P3-     +H                  8.600E+13  0.50    145.69  !Wang&Frenklach1997"rxn459 
860. P2      +C6H5    =P3      +H                  9.500E+75 -18.90   165.15  !rxn476 
861. P2-     +C6H6    =P3      +H                  9.500E+75 -18.90   165.15  !rxn476 
862. P2-     +C6H6    >A4T     +H2      +H         8.510E+11  0.0      16.68  !estimated Park1999"rxn700 
863. P2      +C6H5    >A4T     +H2      +H         8.510E+11  0.0      16.68  !estimated Park1999"rxn700 
864. P2-     +C6H5    >A4T     +H       +H         1.390E+13  0.0       0.46  !ref rxn 602 
865. P3      +H       =P3-     +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !Richter&Howard2002"rxn678 
866. P3-     +H       =P3                          1.170E+33 -5.57     36.65  !Richter&Howard2002"rxn679 
867. P3-              =A4T     +H                  9.500E+75-18.90    165.15  !0.5 Park1999"rxn476 
868. A4T     +CH3     =A4T-    +CH4                2.000E+12  0.00     62.70  !ref rxn 469 
869. P3      +CH3     =P3-     +CH4                2.000E+12  0.00     62.70  !ref rxn 469 
870. A4T     +C2H3    =A4T-    +C2H4               6.000E+11  0.00     54.30  !ref rxn 472 
871. P3      +C2H3    =P3-     +C2H4               6.000E+11  0.00     54.30  !ref rxn 472 
872. A4T-    +H       =A4T                         5.000E+13  0.0       0.0   !rxn813 
873. A4T-    +C2H2    >BEPYR   +H                  1.870E+07  1.787    13.65  !Richter2001"rxn699 
874. A4T     +H       =A4T-    +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !rxn812 
**** 1,2-diphenylethane, 1,2-diphenylethene, 1,2-diphenylethine routes 
875. C7H7    +C7H7    =BBNZYL                      1.150E+13  0.00      0.00  !RMG 
876. C7H8    +C7H7    >BBNZYL  +H                  1.200E+12  0.0      66.7   !rxn516 
877. BBNZYL  +H       =BBNZYL- +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !rxn682 
878. BBNZYL  +CH3     =BBNZYL- +CH4                2.000E+12  0.00     62.70  !ref rxn 469 
879. BBNZYL  +C2H3    =BBNZYL- +C2H4               6.000E+11  0.0      54.3   !ref rxn 472 
880. BBNZYL- >A3H2    +H                           4.000E+11  0.0      50.21  !rxn681 
881. A3H2    +H       =HA3     +H2                 5.400E+02  3.5      21.80  !rxn676 
882. A3H2    =A3      +H2                          4.700E+13  0.0     257.75  !rxn677 
883. HA3     +H       =A3      +H2                 1.810E+12  0.0       0.0   !rxn674 
884. HA3     +H       =A3H2                        1.000E+14  0.0       0.0   !rxn675 
885. A1C2H3  +C6H5    =DPETE   +H                  2.500E+12  0.0      25.94  !rxn450 
886. N-A1C2H2+C6H5    =DPETE                       3.900E+38 -7.63     53.98  !rxn447 
887. N-A1C2H2+C6H6    =DPETE   +H                  0.800E+12  0.0      26.78  !rxn471 
888. DPETE   +H       >DPETE*  +H2                 2.190E+08  1.77     12.55  !rxn558 
889. DPETE   +CH3     >DPETE*  +CH4                3.100E+11  0.0      23.0   !rxn559 
890. DPETE   +C2H3    >DPETE*  +C2H4               4.400E+00  3.5      17.1   !rxn560 
891. DPETE*  =A3      +H                           4.000E+11  0.0      50.21  !rxn681 
892. DPETE*  +H       =DPETE                       1.170E+33 -5.57     36.65  !rxn679 
********************************** 
**** attempt3                                     A        n        Ea 
********************************** 
893. C9H7    +C9H7    >CRYSN   +H       +H         1.000E+12  0.0      33.47  !Marinov/10 
894. C9H7    +C9H7    >BAA3L   +H       +H         1.000E+12  0.0      33.47  !Marinov/10 
895. C9H7    +C2H2    =A2CH2-2                     5.000E+11  0.0      43.25  !reverse of rxn 508 
896. A2CH2-2 +C2H2    =BFinden +H                  1.000E+11  0.0      29.29  !rxn513 
897. A2C2H2-2+CH3     >BFinden +H       +H         5.000E+13  0.0       0.0   !rxn543 
898. BFinden +H       =BFinden-+H2                 2.190E+08  1.77     12.55  !rxn558 
899. BFinden +CH3     =BFinden-+CH4                3.100E+11  0.0      23.0   !rxn559 
900. BFinden +C2H3    =BFinden-+C2H4               4.400E+00  3.5      17.1   !rxn560 
901. BFinden-+C5H5    >BAA3L   +H       +H         1.000E+12  0.0      33.47  !Marinov/10 
902. BFinden-+H       =BFinden                     2.000E+14  0.0       0.0   !rxn555 
********************************** 
**** Newly added reactions (Nov. 2013)              A        n        Ea 
********************************** 
903. P3      +C6H5    =P4                          5.940E+42  -8.83    17.1   !rxn858 
904. P3-     +C6H5    =P4-     +H                  8.600E+13  0.50    145.69  !rxn859 
905. P3      +C6H5    =P4      +H                  1.000E+77 -18.90   165.15  !rxn860 
906. P3-     +C6H6    =P4      +H                  1.000E+77 -18.90   165.15  !rxn861 
907. P2      +P2-     =P4      +H                  1.800E+77 -18.90   165.15  !rxn860 
908. P4-     +C6H5    =P5                          5.940E+42 -8.83     57.87  !rxn858 
909. P4-     +C6H5    =P5-     +H                  8.600E+13  0.50    145.69  !rxn859 
910. P4      +C6H5    =P5      +H                  1.000E+77 -18.90   165.15  !rxn860 
911. P4-     +C6H6    =P5      +H                  1.000E+77 -18.90   165.15  !rxn861 
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912. P4      +H       =P4-     +H2                 3.230E+07  2.095    66.29  !rxn678 
913. P4-     +H       =P4                          1.170E+33 -5.57     36.65  !rxn679 
914. P3-     +P2-     =P5                          1.782E+43 -8.83     57.87  !rxn458*3 
915. P3-     +P2-     =P5-     +H                  2.580E+13  0.50    145.69  !rxn859*3 
916. P3      +P2-     =P5      +H                  3.000E+77 -18.90   165.15  !rxn860*3 
917. P3-     +P2      =P5      +H                  1.000E+77 -18.90   165.15  !rxn861 
918. P5      +H       =P5-     +H2                 6.460E+07  2.095    66.29  !rxn678*2 
919. P5-     +H       =P5                          2.340E+33 -5.57     36.65  !rxn679*2 
920. P2-     +P2-     =P4                          3.564E+43 -8.83     57.87  !rxn458*6 
921. P2-     +P2-     =P4-     +H                  5.160E+14  0.50    145.69  !rxn859*2 
922. C18H12  >coke1   +H2                          2.500E+06  0.00    105.00   
923. coke1   >coke2   +5 H                         5.000E+03  0.00    105.00 
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Table S2.  Species involved in the mechanism of benzene pyrolysis 
 




を示す。さらに、coke1は、triphenylene（Table S2中の化合物名： A4T）から水素が 1モル脱離した化合物を示し、coke2
は、coke1 から 5 モルの水素ラジカルが脱離した化合物を示す。したがって、本研究では合計 247 化学種を考慮する
反応モデルを新たに構築していることとなる。 
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Table S3.  Thermodynamic data 
 
Table S3中に示す熱力学物性値は、以下に示す“the NASA polynomials format”に基づいて
与えられている。 
 
        Cp/R = a1 + a2 T + a3 T2 + a4 T3 + a5 T4 
     
        H/RT = a1 + a2 T /2 + a3 T2 /3 + a4 T3 /4 + a5 T4 /5 + a6/T 
     
        S/R  = a1 lnT + a2 T + a3 T2 /2 + a4 T3 /3 + a5 T4 /4 + a7 
 
ここで、a1、a2、a3、a4、a5、a6、および a7は、NASA の熱力学データとして与えられている係数を
示す。Cp, R, H, and Sはそれぞれ、比熱、気体定数、エンタルピー、およびエントロピーを示す。
各化合物の物性値一覧において、最初の 7個の数字（2行目の 5個および 3行目の左より 2個
の数字）は高温条件下における a1～a7の値を示す。なお、高温条件とは、T = 1000 K以上、もし
くは 1行目の一番右の値以上の温度（上限値は 1行目の右から 2番目の値）を意味する。一方、
上記 7個の数字に続く、次の 7個の数字は、低温条件下における各々a1～a7の値を示す。なお、




H                 120186H   1               G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.02500000E+02 0.00000000E+00 0.00000000E+00 0.00000000E+00 0.00000000E+00    2 
 0.02547162E+06-0.04601176E+01 0.02500000E+02 0.00000000E+00 0.00000000E+00    3 
 0.00000000E+00 0.00000000E+00 0.02547162E+06-0.04601176E+01                   4 
H2                121286H   2               G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.02991423E+02 0.07000644E-02-0.05633828E-06-0.09231578E-10 0.15827519E-14    2 
-0.08350340E+04-0.13551101E+01 0.03298124E+02 0.08249441E-02-0.08143015E-05    3 
-0.09475434E-09 0.04134872E-11-0.10125209E+04-0.03294094E+02                   4 
CH                J12/67C   1H   1       0 0G   300.000  5000.000 1369.000    01 
 2.20706417E+00 2.17820794E-03-5.92723266E-07 7.14204458E-11-3.20736669E-15    2 
 7.09259642E+04 9.23709684E+00 3.50131519E+00-4.28180162E-04 1.29559961E-06    3 
-5.04869889E-10 5.75699778E-14 7.04291581E+04 2.12836125E+00                   4 
C                 121086C   1               G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.02602087E+02-0.01787081E-02 0.09087041E-06-0.11499333E-10 0.03310844E-14    2 
 0.08542154E+06 0.04195177E+02 0.02498584E+02 0.08085776E-03-0.02697697E-05    3 
 0.03040729E-08-0.11066518E-12 0.08545878E+06 0.04753459E+02                   4 
C2                121286C   2               G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.04135978E+02 0.06531618E-03 0.01837099E-05-0.05295085E-09 0.04712137E-13    2 
 0.09967272E+06 0.07472923E+01 0.06996045E+02-0.07400601E-01 0.03234703E-04    3 
 0.04802535E-07-0.03295917E-10 0.09897487E+06-0.13862268E+02                   4 
3CH2     CH2      120186C   1H   2          G  0250.00   4000.00  1000.00      1 
 0.03636407E+02 0.01933056E-01-0.01687016E-05-0.10098994E-09 0.01808255E-12    2 
 0.04534134E+06 0.02156560E+02 0.03762237E+02 0.11598191E-02 0.02489585E-05    3 
 0.08800836E-08-0.07332435E-11 0.04536790E+06 0.01712577E+02                   4 
CH3               121286C   1H   3          G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.02844051E+02 0.06137974E-01-0.02230345E-04 0.03785161E-08-0.02452159E-12    2 
 0.16437809E+05 0.05452697E+02 0.02430442E+02 0.11124099E-01-0.01680220E-03    3 
 0.16218288E-07-0.05864952E-10 0.16423781E+05 0.06789794E+02                   4 
C2H                20387C   2H   1          G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.04427688E+02 0.02216268E-01-0.06048952E-05 0.09882517E-09-0.07351179E-13    2 
 0.06590415E+06-0.11994418E+01 0.03050667E+02 0.06051674E-01-0.04956634E-04    3 
 0.02804159E-07-0.08193332E-11 0.06630011E+06 0.05954361E+02                   4 
1CH2     CH2(S)    31287C   1H   2          G  0300.00   4000.00  1000.00      1 
 0.03552888E+02 0.02066788E-01-0.01914116E-05-0.11046733E-09 0.02021349E-12    2 
 0.04984975E+06 0.01686570E+02 0.03971265E+02-0.01699088E-02 0.10253689E-05    3 
 0.02492550E-07-0.01981266E-10 0.04989367E+06 0.05753207E+00                   4 
CH4               121286C   1H   4          G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.01683478E+02 0.10237236E-01-0.03875128E-04 0.06785585E-08-0.04503423E-12    2 
-0.10080787E+05 0.09623395E+02 0.07787415E+01 0.01747668E+00-0.02783409E-03    3 
 0.03049708E-06-0.12239307E-10-0.09825229E+05 0.13722195E+02                   4 
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C2H3               12787C   2H   3          G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.05933468E+02 0.04017745E-01-0.03966739E-05-0.14412666E-09 0.02378643E-12    2 
 0.03185434E+06-0.08530313E+02 0.02459276E+02 0.07371476E-01 0.02109872E-04    3 
-0.13216421E-08-0.11847838E-11 0.03335225E+06 0.11556202E+02                   4 
C2H4              121286C   2H   4          G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.03528418E+02 0.11485185E-01-0.04418385E-04 0.07844600E-08-0.05266848E-12    2 
 0.04428288E+05 0.02230389E+02-0.08614880E+01 0.02796162E+00-0.03388677E-03    3 
 0.02785152E-06-0.09737879E-10 0.05573046E+05 0.02421148E+03                   4 
C2H5               12387C   2H   5          G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.07190480E+02 0.06484077E-01-0.06428064E-05-0.02347879E-08 0.03880877E-12    2 
 0.10674549E+05-0.14780892E+02 0.02690701E+02 0.08719133E-01 0.04419838E-04    3 
 0.09338703E-08-0.03927773E-10 0.12870404E+05 0.12138195E+02                   4 
C2H6              121686C   2H   6          G  0300.00   4000.00  1000.00      1 
 0.04825938E+02 0.13840429E-01-0.04557258E-04 0.06724967E-08-0.03598161E-12    2 
-0.12717793E+05-0.05239506E+02 0.14625388E+01 0.15494667E-01 0.05780507E-04    3 
-0.12578319E-07 0.04586267E-10-0.11239176E+05 0.14432295E+02                   4 
C3H3       CBS-Q 07/01  C   3H   3    0    0G   300.000  5000.000 1399.000    01 
 7.94177928E+00 6.56431205E-03-2.20216433E-06 3.37244600E-10-1.93731594E-14    2 
 3.81804347E+04-1.71608754E+01 3.12233555E+00 2.05585341E-02-1.84097932E-05    3 
 8.95184857E-09-1.74881526E-12 3.96247015E+04 7.82530195E+00                   4 
AC3H4      CBS-Q 07/01  C   3H   4    0    0G   300.000  5000.000 1396.000    01 
 7.36527254E+00 9.62565331E-03-3.26467671E-06 5.03874644E-10-2.91102768E-14    2 
 1.85982067E+04-1.74288340E+01 6.95812634E-01 2.57913420E-02-1.87039189E-05    3 
 7.40198202E-09-1.23404173E-12 2.08859781E+04 1.82324932E+01                   4 
PC3H4      CBS-Q 07/01  C   3H   4    0    0G   300.000  5000.000 1392.000    01 
 7.11491397E+00 9.82645736E-03-3.33077307E-06 5.13817417E-10-2.96726667E-14    2 
 1.86178445E+04-1.53858170E+01 1.60534058E+00 2.23376550E-02-1.45105551E-05    3 
 5.23665582E-09-8.23908998E-13 2.06145602E+04 1.44102633E+01                   4 
CYC3H4     CBS-Q 07/01  C   3H   4    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 7.28473872E+00 9.73465735E-03-3.31215266E-06 5.12385485E-10-2.96526304E-14    2 
 3.09394431E+04-1.73773539E+01-1.22939571E+00 3.09278146E-02-2.38345578E-05    3 
 9.66674389E-09-1.60512013E-12 3.37639000E+04 2.78824025E+01                   4 
C3H6       CBS-Q 07/01  C   3H   6    0    0G   300.000  5000.000 1387.000    11 
 7.73785904E+00 1.39596866E-02-4.75545933E-06 7.36165084E-10-4.26202339E-14    2 
-1.40361334E+03-1.85888337E+01 5.04378184E-01 2.77642167E-02-1.37928312E-05    3 
 2.93222496E-09-1.47257700E-13 1.46448440E+03 2.14342779E+01                   4 
AC3H5      9/20/ 1      C   3H   5    0    0G   300.000  5000.000 1386.000    11 
 8.86768772E+00 1.09012389E-02-3.80094606E-06 5.97727066E-10-3.49892618E-14    2 
 1.61006315E+04-2.50850368E+01-3.34024311E-01 3.22991878E-02-2.33490952E-05    3 
 8.99835085E-09-1.46327673E-12 1.93614921E+04 2.44623002E+01                   4 
TC3H5             T 6/96C   3H   5    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1   
 0.61101805E+01 0.14673395E-01-0.53676822E-05 0.86904932E-09-0.51932006E-13    2 
 0.25532442E+05-0.83555712E+01 0.25544033E+01 0.10986798E-01 0.30174305E-04    3 
-0.47253568E-07 0.19771073E-10 0.27150242E+05 0.13207592E+02 0.28582707E+05    4 
SC3H5             T 6/96C   3H   5    0    0G   298.150  5000.000 1000.        1   
 0.61342175E+01 0.13325025E-01-0.48645230E-05 0.83773904E-09-0.55161424E-13    2 
 0.28626198E+05-0.74112134E+01 0.22361012E+01 0.16387245E-01 0.76639733E-05    3 
-0.19364818E-07 0.84155468E-11 0.30173536E+05 0.14806060E+02 0.31602007E+05    4 
N-C3H7     9/20/ 1      C   3H   7    0    0G   300.000  5000.000 1386.000    21 
 8.87891888E+00 1.51926066E-02-5.19821700E-06 8.07099695E-10-4.68244711E-14    2 
 7.21999864E+03-2.29020523E+01 4.89680103E-01 3.17745383E-02-1.69420751E-05    3 
 4.27222899E-09-3.88106071E-13 1.04955773E+04 2.33241310E+01                   4 
I-C3H7     CBS-Q 07/01  C   3H   7    0    0G   300.000  5000.000 1377.000    21 
 8.06493084E+00 1.57892582E-02-5.38395757E-06 8.34070361E-10-4.83151968E-14    2 
 6.51731879E+03-1.86712366E+01 1.17930426E+00 2.59038017E-02-7.66503542E-06    3 
-1.44983669E-09 8.54637379E-13 9.55364184E+03 2.05067707E+01                   4 
C3H8              120186C   3H   8          G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.07525217E+02 0.01889034E+00-0.06283924E-04 0.09179373E-08-0.04812410E-12    2 
-0.16464548E+05-0.01784390E+03 0.08969208E+01 0.02668986E+00 0.05431425E-04    3 
-0.02126000E-06 0.09243330E-10-0.13954918E+05 0.01935533E+03                   4 
C4H2              121686C   4H   2          G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.09031407E+02 0.06047252E-01-0.01948788E-04 0.02754863E-08-0.13856080E-13    2 
 0.05294735E+06-0.02385067E+03 0.04005191E+02 0.01981000E+00-0.09865877E-04    3 
-0.06635158E-07 0.06077413E-10 0.05424065E+06 0.01845736E+02                   4 
N-C4H3            H6W/94C   4H   3    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.54328279E+01 0.16860981E-01-0.94313109E-05 0.25703895E-08-0.27456309E-12    2 
 0.61600680E+05-0.15673981E+01-0.31684113E+00 0.46912100E-01-0.68093810E-04    3 
 0.53179921E-07-0.16523005E-10 0.62476199E+05 0.24622559E+02                   4 
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I-C4H3            AB1/93C   4H   3    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.90978165E+01 0.92207119E-02-0.33878441E-05 0.49160498E-09-0.14529780E-13    2 
 0.56600574E+05-0.19802597E+02 0.20830412E+01 0.40834274E-01-0.62159685E-04    3 
 0.51679358E-07-0.17029184E-10 0.58005129E+05 0.13617462E+02                   4 
C4H4               82489C   4H   4          G  0300.00   4000.00  1000.00      1 
 0.10697773E+02 0.06982014E-01-0.06567747E-05-0.03884517E-08 0.07200946E-12    2 
 0.03034803E+06-0.03128430E+03 0.03233893E+02 0.01865634E+00 0.12703205E-05    3 
-0.09410096E-07 0.02956110E-10 0.03301097E+06 0.09922676E+02                   4 
C4H6              H6W/94C   4H   6    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.88673134E+01 0.14918670E-01-0.31548716E-05-0.41841330E-09 0.15761258E-12    2 
 0.91338516E+04-0.23328171E+02 0.11284465E+00 0.34369022E-01-0.11107392E-04    3 
-0.92106660E-08 0.62065179E-11 0.11802270E+05 0.23089996E+02                   4 
I-C4H5            H6W/94C   4H   5    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.10229092E+02 0.94850138E-02-0.90406445E-07-0.12596100E-08 0.24781468E-12    2 
 0.34642812E+05-0.28564529E+02-0.19932900E-01 0.38005672E-01-0.27559450E-04    3 
 0.77835551E-08 0.40209383E-12 0.37496223E+05 0.24394241E+02                   4 
I-C4H7    Burcat20008/83C   4H   7    0    0G   300.     3000.    1000.        1 
 0.5521420E 01  0.2683684E-01 -0.1286430E-04  0.3088640E-08 -0.3030856E-12     2 
 0.1198044E 05 -0.4482447E 01 -0.1080514E 01  0.4638686E-01 -0.3464697E-04     3 
 0.1401374E-07 -0.2395040E-11  0.1375538E 05  0.2934466E 02                    4 
N-C4H7          9/21/ 1 C   4H   7          G   300.000  5000.000 1386.000     1 
 1.20751223E+01 1.53848479E-02-5.34522638E-06 8.38553838E-10-4.90033930E-14    2      
 1.02792066E+04-4.16923478E+01 2.32429586E-01 4.23582063E-02-2.93986340E-05    3             
 1.09304927E-08-1.73072388E-12 1.45426253E+04 2.22928497E+01                   4 
C4H8              120386C   4H   8          G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.02053584E+02 0.03435050E+00-0.15883196E-04 0.03308966E-07-0.02536104E-11    2 
-0.02139723E+05 0.15543201E+02 0.11811380E+01 0.03085338E+00 0.05086524E-04    3 
-0.02465488E-06 0.11110192E-10-0.01790400E+05 0.02106247E+03                   4 
C6H6               20387C   6H   6          G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.12910740E+02 0.01723296E+00-0.05024210E-04 0.05893497E-08-0.01947521E-12    2 
 0.03664511E+05-0.05002699E+03-0.03138012E+02 0.04723103E+00-0.02962207E-04    3 
-0.03262819E-06 0.01718691E-09 0.08890031E+05 0.03657573E+03                   4 
C6H5               82489C   6H   5          G  0300.00   4000.00  1000.00      1 
 0.15775887E+02 0.09651109E-01-0.09429416E-05-0.05469111E-08 0.10265216E-12    2 
 0.03302698E+06-0.06176280E+03 0.11435567E+00 0.03627324E+00 0.11582856E-05    3 
-0.02196964E-06 0.08463556E-10 0.03836054E+06 0.02380117E+03                   4 
C4H             9/21/ 1 C   4H   1    0    0G  0300.000  5000.000 1378.000     1  
 9.50074477E+00 2.70959368E-03-9.72935922E-07 1.56043578E-10-9.26088151E-15    2  
 8.99516921E+04-2.41886375E+01 5.32985673E+00 1.28183220E-02-1.04787453E-05    3  
 4.28617368E-09-7.06954297E-13 9.13629547E+04-1.91790764E+00                   4 
C6H2            9/20/ 1 C   6H   2    0    0G   300.000  5000.000 1401.000     1 
 1.34430033E+01 7.39406109E-03-2.48424086E-06 3.80840807E-10-2.18940227E-14    2   
 7.36397711E+04-4.41721842E+01 4.40702273E+00 3.69946738E-02-3.98002084E-05    3  
 2.12741409E-08-4.34232931E-12 7.59945574E+04 1.45424619E+00                   4  
C5H2               20587C   5H   2          G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.11329175E+02 0.07424056E-01-0.02628188E-04 0.04082541E-08-0.02301332E-12    2 
 0.07878706E+06-0.03617117E+03 0.03062321E+02 0.02709998E+00-0.10091697E-04    3 
-0.12727451E-07 0.09167219E-10 0.08114969E+06 0.07071078E+02                   4 
C5H3      CYCLIC  Burc00C   5H   3    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1 
 0.10397501E+02 0.10548283E-01-0.38462526E-05 0.62738447E-09-0.37836482E-13    2 
 0.79435481E+05-0.30539213E+02-0.30279743E+00 0.31376032E-01 0.30789383E-05    3 
-0.35937535E-07 0.19474441E-10 0.82652282E+05 0.26395722E+02                   4 
L-C5H3    HCCCCCH2Burc00C   5H   3    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1 
 0.10296658E+02 0.10470124E-01-0.37746103E-05 0.61077326E-09-0.36621089E-13    2 
 0.68439389E+05-0.27338507E+02 0.15946538E+01 0.43378369E-01-0.56253789E-04    3 
 0.41304029E-07-0.12456939E-10 0.70491079E+05 0.15644812E+02                   4 
C5H4              T 3/94C   5H   4    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1   
 0.10106809E+02 0.13457466E-01-0.48862383E-05 0.79465424E-09-0.47821691E-13    2 
 0.61714735E+05-0.30155332E+02 0.98338482E+00 0.21429446E-01 0.33390071E-04    3 
-0.66941379E-07 0.30563346E-10 0.64905174E+05 0.20682801E+02 0.66327982E+05    4 
L-C5H4    CH2CCHCCHBur00H   4C   5    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1 
 0.10270189E+02 0.13073162E-01-0.46889368E-05 0.75613521E-09-0.45229670E-13    2 
 0.49102428E+05-0.27545396E+02 0.87018870E+00 0.41493544E-01-0.35400870E-04    3 
 0.13012008E-07-0.60955029E-12 0.51578444E+05 0.20378880E+02                    
C5H4H      HR 10/00 BLYPC   5H   5    0    0G   300.000  5000.000 1403.000    01 
 1.23503328E+01 1.31278894E-02-4.49680943E-06 6.98998158E-10-4.05941466E-14    2 
 4.29602305E+04-4.38813502E+01-3.71635176E+00 5.57854643E-02-4.85524520E-05    3 
 2.15232840E-08-3.80152957E-12 4.79911937E+04 4.05280169E+01                   4 
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C5H5            9/20/ 1 C   5H   5    0    0G   300.000  5000.000 1390.000    01  
 1.40621166E+01 1.23675431E-02-4.39099987E-06 6.99018878E-10-4.12720509E-14    2  
 2.18332697E+04-5.73756923E+01-5.06123528E+00 6.22811415E-02-5.54554033E-05    3  
 2.48165977E-08-4.42535667E-12 2.79507829E+04 4.34732480E+01                   4  
L-C5H5            T 4/94C   5H   5    0    0G   298.150  5000.000 1000.        1   
 0.14889675E+02 0.82161004E-02-0.15178062E-05 0.16268184E-09-0.88052708E-14    2 
 0.42719249E+05-0.53382883E+02-0.26085299E+01 0.65236909E-01-0.82191379E-04    3 
 0.60364270E-07-0.19071607E-10 0.47360405E+05 0.35504920E+02 0.48866379E+05    4 
C5H6       HR11/99BLYP00C   5H   6    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 1.26575005E+01 1.53301203E-02-5.23821364E-06 8.12867095E-10-4.71504821E-14    2 
 1.03083446E+04-4.75386061E+01-4.78259036E+00 6.09873033E-02-5.17363931E-05    3 
 2.25173536E-08-3.92621113E-12 1.58382836E+04 4.43226201E+01                   4 
C5H52             110203H   5C   5    0    0G   300.000  4000.000 1000.00      1 
 0.75616267E+01 0.21844025E-01-0.99157636E-05 0.21043929E-08-0.17056300E-12    2 
 0.45576926E+05-0.16560928E+02-0.57963045E+01 0.69135525E-01-0.77647485E-04    3 
 0.49125059E-07-0.13393077E-10 0.48755683E+05 0.49918825E+02                   4 
C5H56             110203H   5C   5    0    0G   300.000  4000.000 1000.00      1 
 0.93608173E+01 0.19143693E-01-0.81030716E-05 0.15957858E-08-0.12148033E-12    2 
 0.41374783E+05-0.22228995E+02-0.16703320E+01 0.63507994E-01-0.79469350E-04    3 
 0.55360036E-07-0.15852604E-10 0.43717704E+05 0.31301688E+02                   4 
C5H534            110203H   5C   5    0    0G   300.000  4000.000 1000.00      1 
 0.86847359E+01 0.22047898E-01-0.10529320E-04 0.22743464E-08-0.18523396E-12    2 
 0.57361548E+05-0.18493866E+02-0.14150895E+01 0.61803879E-01-0.75648679E-04    3 
 0.53644425E-07-0.16092108E-10 0.59628692E+05 0.30930315E+02                   4 
AC5H6             110203H   6C   5    0    0G   300.000  4000.000 1000.00      1 
 0.73182015E+01 0.24177748E-01-0.10746686E-04 0.22475436E-08-0.17998713E-12    2 
 0.27899778E+05-0.11650508E+02-0.67361661E+00 0.51843086E-01-0.50849744E-04    3 
 0.31424918E-07-0.89278230E-11 0.29881837E+05 0.28402374E+02                   4 
PC5H6          C  110203H   6C   5    0    0G   300.000  4000.000 1000.00      1 
 0.78686142E+01 0.24366454E-01-0.11093634E-04 0.23565803E-08-0.19099555E-12    2 
 0.30261625E+05-0.16016697E+02-0.17198149E+01 0.57683053E-01-0.60192329E-04    3 
 0.38957890E-07-0.11421780E-10 0.32653815E+05 0.32057834E+02                   4 
C5H7              A 9/04C   5H   7    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1 
 8.58774652E+00 2.23806578E-02-7.98587176E-06 1.28324922E-09-7.65681699E-14    2 
 2.23083592E+04-2.28844345E+01 2.84227879E+00 7.67441692E-03 8.13034074E-05    3 
-1.15127705E-07 4.74968151E-11 2.52319161E+04 1.37757573E+01 2.69336656E+04    4 
L-C5H7            T 2/92C   5H   7    0    0G   298.150  3000.000 1000.        1   
 0.18941353E+02 0.85102411E-02-0.14014643E-05 0.00000000E+00 0.00000000E+00    2 
 0.18109184E+05-0.78403470E+02-0.56457147E+00 0.48115796E-01-0.23131123E-04    3 
 0.00000000E+00 0.00000000E+00 0.24904574E+05 0.27439042E+02 0.26670483E+05    4 
L-C5H8            T 2/92C   5H   8    0    0G   298.150  3000.000 1000.        1 
 0.19403114E+02 0.96325407E-02-0.15683147E-05 0.00000000E+00 0.00000000E+00    2 
 0.20635571E+03-0.80798713E+02-0.30882087E+00 0.48355898E-01-0.22284758E-04    3 
 0.00000000E+00 0.00000000E+00 0.72982329E+04 0.26828785E+02 0.91585433E+04    4 
C6H10             T 2/92C   6H  10    0    0G   298.150  3000.000 1000.        1   
 0.23903966E+02 0.12046216E-01-0.19588306E-05 0.00000000E+00 0.00000000E+00    2 
-0.43733937E+04-0.10376594E+03-0.96299362E+00 0.60880377E-01-0.28062414E-04    3 
 0.00000000E+00 0.00000000E+00 0.45722054E+04 0.32010145E+02 0.67431033E+04    4  
L-C6H4            H6W/94C   6H   4    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.12715182E+02 0.13839662E-01-0.43765440E-05 0.31541636E-09 0.46619026E-13    2 
 0.57031148E+05-0.39464600E+02 0.29590225E+00 0.58053318E-01-0.67766756E-04    3 
 0.43376762E-07-0.11418864E-10 0.60001371E+05 0.22318970E+02                   4 
N-C6H5            H6W/94C   6H   5    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.16070068E+02 0.81899539E-02 0.17325165E-05-0.20624185E-08 0.36292345E-12    2 
 0.64616867E+05-0.56163742E+02-0.61135769E+00 0.65082610E-01-0.78262397E-04    3 
 0.53030828E-07-0.14946683E-10 0.68805375E+05 0.27635468E+02                   4 
C-C6H4            H6W/94C   6H   4    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.13849209E+02 0.78807920E-02 0.18243836E-05-0.21169166E-08 0.37459977E-12    2 
 0.47446340E+05-0.50404953E+02-0.30991268E+01 0.54030564E-01-0.40839004E-04    3 
 0.10738837E-07 0.98078490E-12 0.52205711E+05 0.37415207E+02                   4 
BENZYNE    HR12/99BLYP00C   6H   4    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 1.34036542E+01 1.23745723E-02-4.26851601E-06 6.66674870E-10-3.88468525E-14    2 
 4.56885313E+04-4.95350722E+01-3.20941575E+00 5.67750752E-02-5.04605877E-05    3 
 2.26617296E-08-4.03875379E-12 5.08631262E+04 3.76446801E+01                   4 
L-C6H6            H6W/94C   6H   6    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.10874918E+02 0.23293324E-01-0.94495535E-05 0.16255329E-08-0.84771200E-13    2 
 0.36224055E+05-0.30326756E+02 0.59114441E-01 0.55723339E-01-0.43485274E-04    3 
 0.14487391E-07-0.52512541E-12 0.39042688E+05 0.24796795E+02                   4 
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N-C6H7            H6W/94C   6H   7    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.22577469E+02-0.30737517E-02 0.14225234E-04-0.69880848E-08 0.10232874E-11    2 
 0.41228980E+05-0.91568619E+02 0.13248032E+00 0.57103366E-01-0.43712644E-04    3 
 0.15538603E-07-0.12976356E-11 0.47730512E+05 0.25339081E+02                   4 
C-C6H7            H6W/94C   6H   7    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.19996841E+02 0.11189543E-02 0.11649756E-04-0.62779471E-08 0.94939508E-12    2 
 0.16730059E+05-0.83746933E+02-0.30328493E+01 0.50804518E-01-0.69150292E-05    3 
-0.29715974E-07 0.16296353E-10 0.23895383E+05 0.38909180E+02                   4 
I-C6H7            H6W/94C   6H   7    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.20481506E+02 0.79439697E-03 0.11450761E-04-0.60991177E-08 0.91756724E-12    2 
 0.37728426E+05-0.81812073E+02-0.17099094E+01 0.62486034E-01-0.54290707E-04    3 
 0.26959682E-07-0.58999090E-11 0.44086621E+05 0.33344772E+02                   4 
C5H4CH3         9/20/ 1 C   6H   7    0    0G   300.000  5000.000 1401.000     1 
 1.62447831E+01 1.71857695E-02-5.92856910E-06 9.25793451E-10-5.39328635E-14    2 
 1.67316446E+04-6.54248238E+01-5.73990242E+00 7.76430381E-02-7.10245382E-05    3 
 3.30310634E-08-6.08402657E-12 2.34555517E+04 4.94167954E+01                   4 
C6H8              H6W/94C   6H   8    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.28481979E+02-0.15702948E-01 0.26771697E-04-0.11780109E-07 0.16573427E-11    2 
 0.93346445E+04-0.12500226E+03 0.15850439E+01 0.40215142E-01 0.78439543E-05    3 
-0.38761325E-07 0.18545207E-10 0.17949613E+05 0.19112625E+02                   4 
L-C6H8          9/20/ 1 C   6H   8    0    0G   300.000  5000.000 1398.000     1 
 1.71119166E+01 1.84563339E-02-6.33854713E-06 9.86634342E-10-5.73412967E-14    2 
 1.19848783E+04-6.79072455E+01-3.07637680E+00 7.60206382E-02-7.12770299E-05    3 
 3.45856886E-08-6.64734786E-12 1.80525340E+04 3.69881408E+01                   4 
C6H813       121494THERMC   6H   8          G   300.000  5000.000 1396.000    01 
 1.53625259E+01 2.08675112E-02-7.19203048E-06 1.12251633E-09-6.53733380E-14    2 
 4.62118283E+03-6.26703913E+01-5.81337476E+00 7.22248431E-02-5.52161741E-05    3 
 2.16975324E-08-3.46304555E-12 1.17578006E+04 5.03398935E+01                   4 
C6H814       121494THERMC   6H   8          G   300.000  5000.000 1394.000    01 
 1.50866863E+01 2.11483961E-02-7.29888357E-06 1.14020521E-09-6.64432988E-14    2 
 5.02632710E+03-6.19776093E+01-5.34206341E+00 6.96903834E-02-5.16349220E-05    3 
 1.96729152E-08-3.05521699E-12 1.20241900E+04 4.74226109E+01                   4 
C5H5CH3         9/20/ 1 C   6H   8         0G   300.000  5000.000 1399.000     1 
 1.58460057E+01 2.00902785E-02-6.93497016E-06 1.08339840E-09-6.31318908E-14    2 
 3.42821098E+03-6.44405101E+01-6.05214392E+00 7.63737263E-02-6.34619690E-05    3 
 2.72515023E-08-4.72538827E-12 1.05143031E+04 5.13368383E+01                   4 
C6H             9/20/ 1 C   6H   1    0    0G   300.000  5000.000 2019.000     1  
 1.27807500E+01 6.22202175E-03-2.61603753E-06 4.63095237E-10-2.93472383E-14    2  
 1.14521628E+05-3.80970112E+01 1.03469877E+01 7.33795480E-03 1.55940143E-06    3  
-3.48527038E-09 9.12833278E-13 1.15786408E+05-2.34206542E+01                   4  
I-C6H5            H6W/94C   6H   5    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.22501663E+02-0.81009977E-02 0.15955695E-04-0.72310371E-08 0.10310424E-11    2 
 0.58473410E+05-0.91224777E+02-0.78585434E+00 0.60221825E-01-0.62890264E-04    3 
 0.36310730E-07-0.87000259E-11 0.64942270E+05 0.28658905E+02                   4 
C7H8              L 6/87C   7H   8    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1   
 0.12940034E+02 0.26691287E-01-0.96838505E-05 0.15738629E-08-0.94663601E-13    2 
-0.69764908E+03-0.46728785E+02 0.16152663E+01 0.21099438E-01 0.85366018E-04    3 
-0.13261066E-06 0.55956604E-10 0.40756300E+04 0.20282210E+02 0.60135835E+04    4 
C7H7              T08/90C   7H   7    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1   
 0.14043980E+02 0.23493873E-01-0.85375367E-05 0.13890841E-08-0.83614420E-13    2 
 0.18564203E+05-0.51665589E+02 0.48111540E+00 0.38512832E-01 0.32861492E-04    3 
-0.76972721E-07 0.35423068E-10 0.23307027E+05 0.23548820E+02 0.25317186E+05    4 
C2H2              121386C   2H   2          G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.04436770E+02 0.05376039E-01-0.01912816E-04 0.03286379E-08-0.02156709E-12    2 
 0.02566766E+06-0.02800338E+02 0.02013562E+02 0.15190446E-01-0.16163189E-04    3 
 0.09078992E-07-0.01912746E-10 0.02612444E+06 0.08805378E+02                   4 
C3H2              121686C   3H   2          G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.06530853E+02 0.05870316E-01-0.01720776E-04 0.02127498E-08-0.08291910E-13    2 
 0.05115213E+06-0.11227278E+02 0.02691077E+02 0.14803664E-01-0.03250551E-04    3 
-0.08644363E-07 0.05284877E-10 0.05219072E+06 0.08757391E+02                   4 
N-C4H5            H6W/94C   4H   5    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.98501978E+01 0.10779008E-01-0.13672125E-05-0.77200535E-09 0.18366314E-12    2 
 0.38840301E+05-0.26001846E+02 0.16305321E+00 0.39830137E-01-0.34000128E-04    3 
 0.15147233E-07-0.24665825E-11 0.41429766E+05 0.23536163E+02                   4 
C6H3               20387C   6H   3          G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.12761181E+02 0.10385573E-01-0.03479192E-04 0.05109733E-08-0.02690965E-12    2 
 0.07477706E+06-0.03891745E+03 0.05007089E+02 0.02692851E+00-0.05919865E-04    3 
-0.15272335E-07 0.09408310E-10 0.07713200E+06 0.02225621E+02                   4 
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C4H612            A 8/83C   4H   6    0    0G   300.     3000.     1000.0      1 
 0.17815570E+02-0.42575020E-02 0.10511850E-04-0.44738440E-08 0.58481380E-12    2 
 0.12673420E+05-0.69826620E+02 0.10234670E+01 0.34959190E-01-0.22009050E-04    3 
 0.69422720E-08-0.78791870E-12 0.18117990E+05 0.19750660E+02 0.19508070E+05    4 
C4H62             110203C   4H   6    0    0G   300.000  4000.000  1000.00     1 
 0.43396322E+01 0.24261938E-01-0.10829037E-04 0.22670901E-08-0.18176061E-12    2 
 0.16308273E+05 0.16868275E+01 0.20111106E+01 0.27677362E-01-0.11108439E-04    3 
 0.18937081E-08-0.61587936E-12 0.17202385E+05 0.14728952E+02                   4 
C4H61      4/30/ 1 THERMC   4H   6    0    0G   300.000  5000.000 1380.000    11 
 1.02832062E+01 1.48428172E-02-5.17071670E-06 8.12555832E-10-4.75380118E-14    2 
 1.48555270E+04-3.08099823E+01 1.45075296E+00 3.36258286E-02-2.11837593E-05    3 
 7.54395592E-09-1.22855613E-12 1.82658557E+04 1.75482371E+01                   4 
C4H512          9/21/ 1 C   4H   5    0    0G   300.000  5000.000  1388.000    1  
 1.13036073E+01 1.14041840E-02-3.98022112E-06 6.26354061E-10-3.66834617E-14    2  
 3.24243741E+04-3.63968374E+01 4.56962975E-01 3.77115728E-02-2.91499955E-05    3  
 1.19160025E-08-2.02142240E-12 3.61427212E+04 2.15946562E+01                   4  
N-C4H51         9/21/ 1 C   4H   5    0    0G   300.000  5000.000  2015.000    1 
 8.87241166E+00 1.40772223E-02-5.18569954E-06 8.48556641E-10-5.11235388E-14    2  
 4.03366090E+04-1.99219569E+01 3.59900579E+00 2.11316555E-02-5.23112501E-06    3  
-1.95151561E-09 8.07311518E-13 4.26020838E+04 1.01758354E+01                   4  
I-C4H51         9/21/ 1 C   4H   5    0    0G   300.000  5000.000  1391.000    1  
 1.01676152E+01 1.19383121E-02-4.06799128E-06 6.29911914E-10-3.64772449E-14    2  
 3.27733072E+04-2.89339744E+01 1.92302568E+00 3.10977409E-02-2.14629997E-05    3  
 8.00985782E-09-1.26824902E-12 3.56873928E+04 1.54484285E+01                   4  
C4H52           9/21/ 1 C   4H   5    0    0G   300.000  5000.000  1366.000    1       
 9.83656782E+00 1.28569575E-02-4.52854218E-06 7.16969750E-10-4.21665878E-14    2  
 3.12584482E+04-2.77559551E+01 2.48527474E+00 2.43277942E-02-8.94850602E-06    3 
 3.22299569E-11 4.38905149E-13 3.44920414E+04 1.39353444E+01                   4 
A1C2H             T 9/96C   8H   6    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1   
 0.15638086E+02 0.22068432E-01-0.80253111E-05 0.13065013E-08-0.78679279E-13    2 
 0.32272867E+05-0.59610868E+02-0.87234720E+00 0.51839614E-01 0.66079738E-05    3 
-0.55950961E-07 0.29284749E-10 0.37461628E+05 0.29096304E+02 0.39467283E+05    4 
A1C2H*            H6W/94C   8H   5    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.28686157E+02-0.13869863E-01 0.22721186E-04-0.99882271E-08 0.14085851E-11    2 
 0.56047309E+05-0.12750334E+03-0.29324217E+01 0.66043675E-01-0.39500475E-04    3 
-0.31830381E-08 0.85300387E-11 0.65324043E+05 0.38058685E+02                   4 
A1C2H-            H6W/94C   8H   5    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.12359501E+02 0.25453357E-01-0.10606554E-04 0.18914603E-08-0.10630622E-12    2 
 0.60930461E+05-0.40900208E+02-0.44495859E+01 0.76995067E-01-0.66617038E-04    3 
 0.25038682E-07-0.19756601E-11 0.65225926E+05 0.44427948E+02                   4 
N-A1C2H2          H6W/94C   8H   7    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.30433151E+02-0.13965182E-01 0.25416972E-04-0.11354174E-07 0.16092050E-11    2 
 0.35738719E+05-0.13416492E+03-0.44899931E+01 0.78750789E-01-0.62376959E-04    3 
 0.21952140E-07-0.16960955E-11 0.45902949E+05 0.47980759E+02                   4 
I-A1C2H2          H6W/94C   8H   7    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.24365524E+02 0.11262144E-02 0.12931670E-04-0.69641146E-08 0.10540145E-11    2 
 0.33549121E+05-0.10462067E+03-0.25971584E+01 0.63454390E-01-0.20852312E-04    3 
-0.22604624E-07 0.15112869E-10 0.41707375E+05 0.37893417E+02                   4 
A1C2H3            H6W/94C   8H   8    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.11303213E+02 0.33709887E-01-0.13208885E-04 0.21140962E-08-0.87311377E-13    2 
 0.11725388E+05-0.34737919E+02-0.38678493E+01 0.67947865E-01-0.25230333E-04    3 
-0.18017145E-07 0.12998470E-10 0.16200269E+05 0.45271770E+02                   4 
A1C2H3*           H6W/94C   8H   7    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.11563599E+02 0.30210810E-01-0.11545593E-04 0.17302320E-08-0.52379765E-13    2 
 0.40498492E+05-0.34882965E+02-0.38868685E+01 0.68168961E-01-0.34805875E-04    3 
-0.56410254E-08 0.80714758E-11 0.44941359E+05 0.45943188E+02                   4 
A1C2H5            T 9/96C   8H  10    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1   
 0.15987319E+02 0.32676385E-01-0.11890299E-04 0.19360904E-08-0.11659656E-12    2 
-0.47073870E+04-0.63675039E+02 0.24506692E+01 0.26239143E-01 0.99991348E-04    3 
-0.15573183E-06 0.65643572E-10 0.10189486E+04 0.16445176E+02 0.35225167E+04    4 
A1C2H4            T 9/96C   8H   9    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1   
 0.17515245E+02 0.28458155E-01-0.10330768E-04 0.16795763E-08-0.10104387E-12    2 
 0.22049637E+05-0.68318437E+02 0.13453098E+01 0.44689015E-01 0.46337606E-04    3 
-0.10183872E-06 0.46687950E-10 0.27736459E+05 0.21623320E+02 0.30354029E+05    4 
A1C3H2     1/17/ 0 THERMC   9H   7    0    0G   300.000  5000.000 1383.000    11 
 2.05632118E+01 2.18474960E-02-7.69371038E-06 1.21810939E-09-7.16463859E-14    2 
 4.65470757E+04-8.26412428E+01-2.26779736E+00 7.34853337E-02-5.21100716E-05    3 
 1.85954603E-08-2.69498985E-12 5.46642559E+04 4.06118884E+01                   4 
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indene            T 9/96C   9H   8    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1   
 0.17318671E+02 0.28982768E-01-0.10605059E-04 0.17334553E-08-0.10467919E-12    2 
 0.11151429E+05-0.71555323E+02-0.68190289E+00 0.41658733E-01 0.70741234E-04    3 
-0.13430875E-06 0.59915845E-10 0.17705036E+05 0.29781396E+02 0.19741190E+05    4 
C9H8       HR11/99BLYP00C   9H   8    0    0G   300.000  5000.000 1400.000    01 
 2.16006864E+01 2.31972637E-02-7.99472821E-06 1.24792069E-09-7.26862386E-14    2 
 8.91950484E+03-9.60744174E+01-8.05084837E+00 1.01128038E-01-8.76562128E-05    3 
 3.85583182E-08-6.76128611E-12 1.82848729E+04 5.99903723E+01                   4 
indenyl           T 9/96C   9H   7    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1   
 0.18554959E+02 0.25035076E-01-0.91457509E-05 0.14934838E-08-0.90133030E-13    2 
 0.25721156E+05-0.76300347E+02-0.26698729E+01 0.62177216E-01 0.15067018E-04    3 
-0.79645699E-07 0.40918972E-10 0.32386969E+05 0.37861193E+02 0.34349570E+05    4 
C9H7       HR11/99BLYP00C   9H   7    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 2.14676614E+01 2.07516997E-02-7.14782110E-06 1.11530102E-09-6.49445901E-14    2 
 2.23640358E+04-9.48945352E+01-7.71981172E+00 1.00508953E-01-9.20043060E-05    3 
 4.23480077E-08-7.69151644E-12 3.12834050E+04 5.76557395E+01                   4 
A1C2H)2           H6W/94C  10H   6    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.39766785E+02-0.24939798E-01 0.34210185E-04-0.14473258E-07 0.20104023E-11    2 
 0.50136750E+05-0.18657632E+03-0.75570364E+01 0.12159592E+00-0.15138849E-03    3 
 0.10287488E-06-0.28950911E-10 0.62914168E+05 0.55213287E+02                   4 
A2-1              H6W/94C  10H   7    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.38380905E+02-0.23157451E-01 0.35479272E-04-0.15395457E-07 0.21609069E-11    2 
 0.32698469E+05-0.18106512E+03-0.85287294E+01 0.10334599E+00-0.91922702E-04    3 
 0.43147448E-07-0.85738135E-11 0.46335004E+05 0.63342224E+02                   4 
A2-2              H6W/94C  10H   7    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.37326401E+02-0.20478070E-01 0.33183067E-04-0.14576987E-07 0.20569137E-11    2 
 0.32840301E+05-0.17537704E+03-0.38448524E+01 0.70514679E-01-0.93748040E-05    3 
-0.44051607E-07 0.24267865E-10 0.45627656E+05 0.43582001E+02                   4 
A2         HR11/99BLYP00C  10H   8    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 2.34025312E+01 2.42434427E-02-8.36282016E-06 1.30620111E-09-7.61153748E-14    2 
 6.51911936E+03-1.07434728E+02-8.83645988E+00 1.09300567E-01-9.55200914E-05    3 
 4.21647669E-08-7.39851710E-12 1.66533366E+04 6.21064766E+01                   4 
A2T1       HR12/99 BLYP C  10H   6    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 2.26743828E+01 1.98529546E-02-6.86764509E-06 1.07482892E-09-6.27247999E-14    2 
 4.86149947E+04-9.97586064E+01-5.91383758E+00 9.53032669E-02-8.40320825E-05    3 
 3.71175012E-08-6.49277297E-12 5.75780222E+04 5.05400652E+01                   4 
A2T2       HR12/99BLYP00C  10H   6    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 2.27563525E+01 1.97983673E-02-6.85196907E-06 1.07269721E-09-6.26130244E-14    2 
 4.98909571E+04-1.00848492E+02-5.71085200E+00 9.46608203E-02-8.30702095E-05    3 
 3.64968043E-08-6.35095707E-12 5.88368563E+04 4.88989311E+01                   4 
naphthy           H6W/94C  10H   6    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.37680222E+02-0.23843173E-01 0.34590019E-04-0.14841252E-07 0.20744023E-11    2 
 0.45771934E+05-0.17676088E+03-0.68131294E+01 0.96868336E-01-0.87982247E-04    3 
 0.41858918E-07-0.82716637E-11 0.58661090E+05 0.54849548E+02                   4 
C10H10            T 7/98C  10H  10    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1 
 1.92211178E+01 3.51247274E-02-1.27719042E-05 2.07903232E-09-1.25191968E-13    2 
 4.39595221E+03-8.19390283E+01-1.92135165E-01 4.50394780E-02 8.64482370E-05    3 
-1.56640588E-07 6.88727900E-11 1.16587583E+04 2.82951960E+01 1.40900666E+04    4 
C10H9             T 7/98C  10H   9    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1   
 1.96879334E+01 3.20520257E-02-1.16715110E-05 1.90182471E-09-1.14603906E-13    2 
 1.80099777E+04-8.29833882E+01-1.21356342E+00 5.48913745E-02 5.55281159E-05    3 
-1.24860759E-07 5.75105005E-11 2.52575495E+04 3.28077928E+01 2.76064663E+04    4 
A2CH2-1   HR 6/99 BLYP  C  11H   9    0    0G   300.000  5000.000 1393.000    11 
 2.67591143E+01 2.66944366E-02-9.34672512E-06 1.47411301E-09-8.64694573E-14    2 
 1.79163708E+04-1.23291372E+02-9.42561321E+00 1.26956297E-01-1.19253218E-04    3 
 5.69889164E-08-1.07817848E-11 2.90341851E+04 6.56750520E+01                   4 
A2CH2-2   HR 6/99 BLYP  C  11H   9    0    0G   300.000  5000.000 1393.000    11 
 2.67837993E+01 2.67091735E-02-9.35972813E-06 1.47696837E-09-8.66691339E-14    2 
 1.80361580E+04-1.23392042E+02-9.37163916E+00 1.27337620E-01-1.20319319E-04    3 
 5.78670534E-08-1.10107665E-11 2.91224235E+04 6.53001580E+01                   4 
A2CH3-1    HR 6/99 BLYP C  11H  10    0    0G   300.000  5000.000 1394.000    11 
 2.69620791E+01 2.88172394E-02-1.00254209E-05 1.57466721E-09-9.21126923E-14    2 
 5.87059336E+02-1.25204688E+02-7.98962224E+00 1.17448428E-01-9.76360478E-05    3 
 4.14932114E-08-7.10609396E-12 1.20022223E+04 5.99922187E+01                   4 
A2CH3-2    HR 6/99 BLYP C  11H  10    0    0G   300.000  5000.000 1394.000    11 
 2.69193347E+01 2.88860474E-02-1.00554939E-05 1.57995341E-09-9.24422986E-14    2 
 5.52025831E+02-1.23762368E+02-7.79722831E+00 1.17384742E-01-9.81964263E-05    3 
 4.20963921E-08-7.27587265E-12 1.18609409E+04 6.00521996E+01                   4 
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A2C2H-1           H6W/94C  12H   8    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.49453674E+02-0.33857111E-01 0.46505607E-04-0.19681195E-07 0.27340769E-11    2 
 0.26851051E+05-0.23933099E+03-0.11530450E+02 0.14741433E+00-0.17302344E-03    3 
 0.11500390E-06-0.32709183E-10 0.43793129E+05 0.74391754E+02                   4 
A2C2H-2           H6W/94C  12H   8    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.18184774E+02 0.41343965E-01-0.17302822E-04 0.31004770E-08-0.17580817E-12    2 
 0.36171543E+05-0.73466003E+02-0.68233256E+01 0.11382083E+00-0.88584900E-04    3 
 0.25930856E-07 0.80712824E-12 0.42797719E+05 0.54592098E+02                   4 
A2C2H-1*          H6W/94C  12H   7    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.36614349E+02-0.60314685E-02 0.21614964E-04-0.10579910E-07 0.15563124E-11    2 
 0.60723898E+05-0.17026691E+03-0.84175968E+01 0.12391680E+00-0.12250672E-03    3 
 0.64071344E-07-0.13889583E-10 0.73248562E+05 0.61893204E+02                   4 
A2C2H-2*          H6W/94C  12H   7    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.44933517E+02-0.26026871E-01 0.38589074E-04-0.16646357E-07 0.23321310E-11    2 
 0.57926637E+05-0.21417279E+03-0.11824737E+02 0.14904183E+00-0.18618468E-03    3 
 0.13129460E-06-0.39145326E-10 0.73385375E+05 0.76273834E+02                   4 
A2C2H)2           H6W/94C  14H   8    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.23671062E+02 0.42137049E-01-0.17596645E-04 0.31081251E-08-0.16805216E-12    2 
 0.77926273E+05-0.99615448E+02-0.63029008E+01 0.13745695E+00-0.13055481E-03    3 
 0.60730663E-07-0.10178345E-10 0.85489430E+05 0.51891548E+02                   4 
A2C2H2-1          H6W/94C  12H   9    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.38449295E+02-0.62794946E-02 0.24404828E-04-0.11968822E-07 0.17586878E-11    2 
 0.41090176E+05-0.17668623E+03-0.78516331E+01 0.12104863E+00-0.10531662E-03    3 
 0.46280483E-07-0.77963885E-11 0.54316234E+05 0.63654388E+02                   4 
A2C2H2-2   HR 7/99 BLYP C  12H   9    0    0G   300.000  5000.000 1392.000    11 
 2.90164914E+01 2.74334513E-02-9.62681915E-06 1.52055203E-09-8.92864954E-14    2 
 4.16734692E+04-1.33446655E+02-8.70957405E+00 1.31261022E-01-1.22693726E-04    3 
 5.83208333E-08-1.09881844E-11 5.33299060E+04 6.38105272E+01                   4 
A2C2H5            T 7/98C  12H  12    0    0G   200.000  6000.000              1 
 2.53697727E+01 4.04594180E-02-1.49784208E-05 2.46402471E-09-1.49382751E-13    2 
-8.20299732E+02-1.14459910E+02 1.98405802E-02 6.20844325E-02 7.79624479E-05    3 
-1.55438421E-07 6.85371120E-11 8.47514808E+03 2.80182938E+01 1.16544980E+04    4 
A2C2H3-2   HR 8/99 BLYP C  12H  10    0    0G   300.000  5000.000 1394.000    11 
 2.89504042E+01 2.99590007E-02-1.04804388E-05 1.65195416E-09-9.68627571E-14    2 
 1.10637210E+04-1.34249411E+02-9.23060535E+00 1.32105236E-01-1.18392555E-04    3 
 5.43764194E-08-9.98391849E-12 2.31158865E+04 6.63618940E+01                   4 
A2C2H3            T11/98C  12H  10    0    0G   200.000  6000.000              1 
 2.36421335E+01 3.60544766E-02-1.31138294E-05 2.13119639E-09-1.28115416E-13    2 
 1.46625473E+04-1.02784235E+02-1.19668570E+00 7.06115758E-02 4.27863652E-05    3 
-1.21989834E-07 5.83744402E-11 2.29191651E+04 3.30370914E+01 2.58653366E+04    4 
A2C6H4-1   HR04/00 BLYP C  16H  10    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.69495994E+01 3.33279536E-02-1.15489217E-05 1.80952867E-09-1.05682526E-13    2 
 3.60140698E+04-1.78733511E+02-1.19636639E+01 1.62807374E-01-1.44396441E-04    3 
 6.40547710E-08-1.12414299E-11 5.13118179E+04 7.82858000E+01                   4 
A2C6H4-2   HR12/99 BLYP C  16H  10    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.69160760E+01 3.33543122E-02-1.15579680E-05 1.81096938E-09-1.05768626E-13    2 
 3.71293370E+04-1.79912823E+02-1.24914820E+01 1.64174058E-01-1.45751722E-04    3 
 6.46493273E-08-1.13381721E-11 5.25712744E+04 7.96804517E+01                   4 
A2R5H2    HR 4/99 BLYP  C  12H  10    0    0G   300.000  5000.000 1399.000    01 
 2.82230130E+01 3.04885332E-02-1.05517790E-05 1.65167191E-09-9.63899602E-14    2 
 4.62721125E+03-1.34012627E+02-1.10564015E+01 1.32861959E-01-1.14364242E-04    3 
 4.99457145E-08-8.70951174E-12 1.71293238E+04 7.30488980E+01                   4 
HA2R5     HR 4/99 BLYP  C  12H   9    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 2.84978264E+01 2.76677553E-02-9.57018534E-06 1.49756964E-09-8.73816519E-14    2 
 2.03329226E+04-1.34408183E+02-1.03379311E+01 1.31025769E-01-1.16480526E-04    3 
 5.20773603E-08-9.22750700E-12 3.24541817E+04 6.95123229E+01                   4 
A2R5E-1    HR 7/99 BLYP C  14H   8    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 3.21119732E+01 2.71033090E-02-9.36641900E-06 1.46485221E-09-8.54407854E-14    2 
 4.12237735E+04-1.50347391E+02-7.94248081E+00 1.35252778E-01-1.22773168E-04    3 
 5.57488358E-08-9.98622256E-12 5.35583225E+04 5.94025060E+01                   4 
A2R5E-3    HR 7/99 BLYP C  14H   8    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 3.22753161E+01 2.69761865E-02-9.32481150E-06 1.45856542E-09-8.50823247E-14    2 
 4.22413139E+04-1.50406092E+02-7.68051241E+00 1.35299173E-01-1.23464227E-04    3 
 5.63670416E-08-1.01469540E-11 5.45113980E+04 5.86879351E+01                   4 
A2R5E-4    HR 7/99 BLYP C  14H   8    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.23047034E+01 2.69617198E-02-9.32221063E-06 1.45841344E-09-8.50839096E-14    2 
 4.26767312E+04-1.50798504E+02-7.99432137E+00 1.36928258E-01-1.26084103E-04    3 
 5.80711675E-08-1.05356870E-11 5.49966516E+04 5.98652621E+01                   4 
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A2R5E-5    HR 7/99 BLYP C  14H   8    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 3.21612525E+01 2.70662867E-02-9.35425400E-06 1.46297989E-09-8.53316967E-14    2 
 4.22611911E+04-1.50529220E+02-7.89238679E+00 1.35676852E-01-1.23792033E-04    3 
 5.65006962E-08-1.01667537E-11 5.45561956E+04 5.90637239E+01                   4 
A2R5E12    HR 7/99 BLYP C  14H   7    0    0G   300.000  5000.000 1400.000    01 
 3.18826308E+01 2.48270613E-02-8.59898020E-06 1.34696470E-09-7.86553246E-14    2 
 7.46950504E+04-1.48000717E+02-7.22261674E+00 1.31395484E-01-1.21449249E-04    3 
 5.58755730E-08-1.01085404E-11 8.66450722E+04 5.64412655E+01                   4 
A3                T 1/94C  14H  10    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1   
 0.26602474E+02 0.39769744E-01-0.14572026E-04 0.23843296E-08-0.14409548E-12    2 
 0.12132838E+05-0.12266672E+03-0.33646717E+01 0.85073271E-01 0.37531110E-04    3 
-0.12664499E-06 0.61445705E-10 0.22019878E+05 0.40596218E+02 0.24908263E+05    4 
A3-1       HR 6/99BLYP00C  14H   9    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.22842997E+01 2.96288141E-02-1.02664407E-05 1.60846116E-09-9.39327423E-14    2 
 3.93429658E+04-1.53865589E+02-1.09040715E+01 1.44543895E-01-1.28948698E-04    3 
 5.76183034E-08-1.01854264E-11 5.28076539E+04 7.28898322E+01                   4 
A3-2       HR 6/99 BLYP C  14H   9    0    0G   300.000  5000.000 1403.000    01 
 3.24061829E+01 2.94901003E-02-1.02110654E-05 1.59905455E-09-9.33548206E-14    2 
 3.94950191E+04-1.54635510E+02-1.03837170E+01 1.41986852E-01-1.24578102E-04    3 
 5.46229132E-08-9.47662806E-12 5.29307683E+04 7.04410467E+01                   4 
A3-3       HR 6/99 BLYP C  14H   9    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.23352712E+01 2.95534698E-02-1.02335137E-05 1.60261098E-09-9.35637259E-14    2 
 3.94359528E+04-1.54127892E+02-1.07068459E+01 1.43931389E-01-1.28133313E-04    3 
 5.71148015E-08-1.00712201E-11 5.28621123E+04 7.18991058E+01                   4 
A3-4       HR 6/99BLYP00C  14H   9    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.24592632E+01 2.94561329E-02-1.02023235E-05 1.59803996E-09-9.33111464E-14    2 
 3.82894894E+04-1.54957971E+02-1.09120537E+01 1.44627958E-01-1.28798224E-04    3 
 5.73715648E-08-1.01060264E-11 5.18219254E+04 7.28191713E+01                   4 
A3-9       HR 6/99 BLYP C  14H   9    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.23091706E+01 2.95756612E-02-1.02418755E-05 1.60404506E-09-9.36541706E-14    2 
 3.93266179E+04-1.54092471E+02-1.08338659E+01 1.43759844E-01-1.27400954E-04    3 
 5.65119210E-08-9.92057090E-12 5.28246534E+04 7.26189092E+01                   4 
A3C2H2-4          H6W/94C  16H  11    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.47582428E+02-0.12822752E-02 0.25647692E-04-0.13378838E-07 0.20086545E-11    2 
 0.46191215E+05-0.22653258E+03-0.95893555E+01 0.15080631E+00-0.11617327E-03    3 
 0.36814228E-07-0.12802901E-11 0.62701906E+05 0.71309311E+02                   4 
A3C2H-4           H6W/94C  16H  10    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.52165146E+02-0.13197318E-01 0.34353056E-04-0.16283892E-07 0.23677362E-11    2 
 0.34235055E+05-0.25406651E+03-0.11602674E+02 0.16824394E+00-0.16432030E-03    3 
 0.86394380E-07-0.19310567E-10 0.52172836E+05 0.75515366E+02                   4 
A4                H6W/94C  16H  10    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.58017273E+02-0.29164989E-01 0.48728383E-04-0.21593682E-07 0.30609786E-11    2 
 0.43451016E+04-0.29017163E+03-0.13759249E+02 0.16772294E+00-0.15500121E-03    3 
 0.75759544E-07-0.15674045E-10 0.24996187E+05 0.82853027E+02                   4 
A4-               H6W/94C  16H   9    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.22088816E+02 0.53355407E-01-0.22329932E-04 0.39479620E-08-0.21313176E-12    2 
 0.45200934E+05-0.96724930E+02-0.96258593E+01 0.13385314E+00-0.77600773E-04    3 
-0.36330547E-08 0.13855670E-10 0.54171852E+05 0.68499725E+02                   4 
P2-       HR 4/99 BLYP00C  12H   9    0    0G   300.000  5000.000 1394.000    11 
 2.85117985E+01 2.78635355E-02-9.77609837E-06 1.54399902E-09-9.06592229E-14    2 
 3.81667876E+04-1.31297837E+02-1.01510948E+01 1.32751910E-01-1.21966149E-04    3 
 5.68823204E-08-1.05361005E-11 5.02094552E+04 7.13031888E+01                    
P2         HR11/99BLYP00C  12H  10    0    0G   300.000  5000.000 1394.000    11 
 2.86695178E+01 3.02015016E-02-1.05655370E-05 1.66543513E-09-9.76572185E-14    2 
 7.60422537E+03-1.34434827E+02-1.08038552E+01 1.35543795E-01-1.21268985E-04    3 
 5.53819438E-08-1.00979145E-11 2.00556981E+04 7.30009993E+01                   4 
P2-H              H6W/94C  12H  11    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.41542511E+02-0.83502531E-02 0.29097937E-04-0.14148299E-07 0.20728341E-11    2 
 0.22772937E+05-0.19578616E+03-0.99978790E+01 0.12279570E+00-0.80112615E-04    3 
 0.11102152E-07 0.64273890E-11 0.37960410E+05 0.74195984E+02                   4 
BIPHEN    HR 4/99 BLYP00C  12H   8    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 2.75844041E+01 2.58939856E-02-8.95813505E-06 1.40202452E-09-8.18183535E-14    2 
 3.71546148E+04-1.29116717E+02-9.78321241E+00 1.25214234E-01-1.11372820E-04    3 
 4.96439934E-08-8.75662028E-12 4.88101806E+04 6.71068024E+01                   4 
BIPHENH   HR 4/99 BLYP00C  12H   9    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 2.87663424E+01 2.73722766E-02-9.45354931E-06 1.47784724E-09-8.61724077E-14    2 
 4.70722218E+04-1.34442577E+02-1.03237782E+01 1.32036012E-01-1.18286026E-04    3 
 5.31769275E-08-9.45503080E-12 5.91991673E+04 7.05721752E+01                   4 
- 152 - 
 
A2R5              H6W/94C  12H   8    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.45883698E+02-0.27226903E-01 0.41569336E-04-0.18047093E-07 0.25351396E-11    2 
 0.13394574E+05-0.22304584E+03-0.97011614E+01 0.12019449E+00-0.98907694E-04    3 
 0.37240884E-07-0.41124578E-11 0.29601926E+05 0.66970596E+02                   4 
A2R5-1    TB 1/99 BLYP  C  12H   7    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 2.72278172E+01 2.37367077E-02-8.23307891E-06 1.29080949E-09-7.54211310E-14    2 
 5.07348517E+04-1.26018952E+02-9.08815670E+00 1.20984551E-01-1.09212390E-04    3 
 4.91391820E-08-8.72000920E-12 6.19816965E+04 6.44119214E+01                   4 
A2R5-3    TB 1/99 BLYP  C  12H   7    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 2.95753866E+01 2.14830939E-02-7.41615728E-06 1.16054865E-09-6.77674004E-14    2 
 4.75148199E+04-1.40035567E+02-1.00212736E+01 1.23858020E-01-1.08541906E-04    3 
 4.63139645E-08-7.72705443E-12 5.99924259E+04 6.86456422E+01                   4 
A2R5-4    TB 1/99 BLYP  C  12H   7    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 2.73864003E+01 2.35907344E-02-8.18015231E-06 1.28227389E-09-7.49128449E-14    2 
 4.86973348E+04-1.26836980E+02-9.11350427E+00 1.21783503E-01-1.10617562E-04    3 
 5.00287584E-08-8.91366253E-12 5.99556335E+04 6.43973708E+01                   4 
A2R5-5    TB 1/99 BLYP  C  12H   7    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 2.73127115E+01 2.36607767E-02-8.20602003E-06 1.28649401E-09-7.51660931E-14    2 
 4.89445491E+04-1.26433916E+02-9.18225753E+00 1.21652543E-01-1.10229668E-04    3 
 4.97449695E-08-8.84730241E-12 6.02194179E+04 6.48400542E+01                   4 
A2R5-             P10/91C  12H   7    0    0G   300.000  3000.000              1 
 0.11953428E+02 0.52386072E-01-0.27695257E-04 0.69858391E-08-0.68493856E-12    2 
 0.53199520E+05-0.40392492E+02-0.73380268E+01 0.11196580E+00-0.93282945E-04    3 
 0.35866342E-07-0.42660222E-11 0.58059767E+05 0.57350714E+02                   4 
A2R5E45    HR 11/99BLYP C  14H   7    0    0G   300.000  5000.000 1403.000    01 
 3.20221044E+01 2.46903037E-02-8.54681341E-06 1.33822804E-09-7.81202921E-14    2 
 7.45108809E+04-1.48012549E+02-6.55646892E+00 1.29404033E-01-1.18784303E-04    3 
 5.42365974E-08-9.73841861E-12 8.63194759E+04 5.37863099E+01                   4 
A2R5E54    HR 7/99 BLYP C  14H   7    0    0G   300.000  5000.000 1404.000    01 
 3.20640677E+01 2.46700966E-02-8.54302844E-06 1.33795145E-09-7.81163664E-14    2 
 7.37678190E+04-1.48575286E+02-6.58001201E+00 1.29178493E-01-1.18016707E-04    3 
 5.35722667E-08-9.56225179E-12 8.56189900E+04 5.36752525E+01                   4 
ACH3CH3           Mari  C   8H  10         0G   300.000  3000.000              1 
 0.29605000E+01 0.73531000E-01-0.44681000E-04 0.12943000E-07-0.14240000E-11    2 
 0.10810400E+03 0.51021730E+02-0.29605000E+01 0.73531000E-01-0.44681000E-04    3 
 0.12943000E-07-0.14240000E-11 0.10810400E+03 0.51021730E+02                   4 
ACH3CH2           Mari  C   8H   9    0    0G   300.000  3000.000              1 
-0.22855000E+01 0.75605000E-01-0.53218000E-04 0.18678000E-07-0.25282000E-11    2 
 0.19149540E+05 0.46333500E+02-0.22855000E+01 0.75605000E-01-0.53218000E-04    3 
 0.18678000E-07-0.25282000E-11 0.19149540E+05 0.46333500E+02                   4 
ACH3C2H5          Mari  C   9H  12    0    0G   300.000  3000.000              1 
-0.44214000E+01 0.93539000E-01-0.65468000E-04 0.23287000E-07-0.33584000E-11    2 
-0.26324290E+04 0.61608640E+02-0.44214000E+01 0.93539000E-01-0.65468000E-04    3 
 0.23287000E-07-0.33584000E-11-0.26324290E+04 0.61608640E+02                   4 
ACH3C2H3          Mari  C   9H  10    0    0G   300.000  3000.000              1 
-2.81840000E+00 8.36120000E-02-5.94580000E-05 2.23410000E-08-3.57140000E-12    2 
 1.14669500E+04 5.19317400E+01-2.81840000E+00 8.36120000E-02-5.94580000E-05    3 
 2.23410000E-08-3.57140000E-12 1.14669500E+04 5.19317400E+01                   4 
mindene           Mari  C  10H  10    0    0G   300.000  3000.000              1 
-9.19510000E+00 1.09860000E-01-8.81190000E-05 3.56150000E-08-5.75500000E-12    2 
 1.58266000E+04 8.39227000E+01-9.19510000E+00 1.09860000E-01-8.81190000E-05    3 
 3.56150000E-08-5.75500000E-12 1.58266000E+04 8.39227000E+01                   4 
C9H7CH3           Mari  C  10H  10    0    0G   300.000  3000.000              1 
-9.19510000E+00 1.09860000E-01-8.81190000E-05 3.56150000E-08-5.75500000E-12    2 
 1.58266000E+04 8.39227000E+01-9.19510000E+00 1.09860000E-01-8.81190000E-05    3 
 3.56150000E-08-5.75500000E-12 1.58266000E+04 8.39227000E+01                   4 
flrnthn           Mari  C  16H  10    0    0G   300.000  3000.000              1 
-1.04130000E+01 1.51596072E-01-1.26420000E-04 5.32940000E-08-9.06320000E-12    2 
 3.24960430E+04 9.07670560E+01-1.04130000E+01 1.51590000E-01-1.26420000E-04    3 
 5.32940000E-08-9.06320000E-12 3.24960430E+04 9.00670560E+01                   4 
C9H6CH3           Mari  C  10H   9    0    0G   300.000  1500.000              1 
-6.64870000E+00 9.65580000E-02-7.08130000E-05 2.54100000E-08-3.57030000E-12    2 
 2.55500433E+04 7.16432088E+01-6.64870000E+00 9.65580000E-02-7.08130000E-05    3 
 2.54100000E-08-3.57030000E-12 2.55500433E+04 7.16432088E+01                   4 
Bindene           Mari  C  13H  10    0    0G   300.000  1500.000              1 
-1.07750000E+01 1.32930000E-01-1.10060000E-04 4.68260000E-08-8.113100000-12    2 
 2.67435218E+04 9.01452680E+01-1.07750000E+01 1.32930000E-01-1.10060000E-04    3 
 4.68260000E-08-8.11310000E-12 2.67435218E+04 9.01452680E+01                   4 
- 153 - 
 
Bindenyl          Mari  C  13H   9    0    0G   300.000  1500.000              1 
-9.93040000E+00 1.29330000E-01-1.11850000E-04 5.01210000E-08-9.12980000E-12    2 
 3.67269213E+04 8.65970764E+01-9.93040000E+00 1.29330000E-01-1.11850000E-04    3 
 5.01210000E-08-9.12980000E-12 3.67269213E+04 8.65970764E+01                   4 
BA3               Mari  C  18H  12    0    0G   300.000  1500.000              1 
-1.07940000E+01 1.67530000E-01-1.35320000E-04 5.61630000E-08-9.56330000E-12    2 
 3.34841669E+04 9.40129211E+01-1.07940000E+01 1.67530000E-01-1.353200000-04    3 
 5.61630000E-08-9.56330000E-12 3.34841669E+04 9.40129211E+01                   4 
A3L        HR 6/99 BLYP C  14H  10    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.27305985E+01 3.17099289E-02-1.09656373E-05 1.71571476E-09-1.00103347E-13    2 
 1.17362521E+04-1.58794553E+02-1.17398193E+01 1.49210569E-01-1.31450144E-04    3 
 5.81987746E-08-1.02185477E-11 2.56849262E+04 7.49877748E+01                   4 
A3R5-7*   HR 11/99 BLYP C  16H   9    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 3.65198841E+01 3.12053139E-02-1.08300483E-05 1.69870300E-09-9.92854587E-14    2 
 5.19613121E+04-1.77370872E+02-1.22352016E+01 1.61692639E-01-1.46124302E-04    3 
 6.56704260E-08-1.16286724E-11 6.70531193E+04 7.82881978E+01                   4 
A3R5      HR 4/99 BLYP  C  16H  10    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 3.67462285E+01 3.34932026E-02-1.16049002E-05 1.81821016E-09-1.06187329E-13    2 
 2.08682892E+04-1.79724343E+02-1.30559449E+01 1.65231504E-01-1.46521443E-04    3 
 6.48635058E-08-1.13498164E-11 3.64369485E+04 8.19714754E+01                   4 
C8H2              T 2/92C   8H   2    0    0G   298.150  5000.000 1000.        1   
 0.17007524E+02 0.93656848E-02-0.30485718E-05 0.47653534E-09-0.29169032E-13    2 
 0.10628021E+06-0.59224564E+02 0.12470437E+01 0.78392526E-01-0.12416148E-03    3 
 0.98381697E-07-0.30063943E-10 0.10942891E+06 0.16048227E+02 0.11236828E+06    4 
1-C6H12           T 5/83C   6H  12    0    0G   300.     4000.    1000.        1   
 0.18663635E+02 0.20971451E-01-0.31082809E-05-0.68651618E-09 0.16023608E-12    2 
-0.13590895E+05-0.70915860E+02 0.19686203E+01 0.47656231E-01 0.66015373E-05    3 
-0.37148173E-07 0.16922463E-10-0.77118789E+04 0.20859230E+02-0.50138854E+04    4 
4m1pent           T11/95C   6H  12    0    0G   298.150  5000.000 1000.        1   
 0.12531029E+02 0.34618444E-01-0.13221262E-04 0.23625501E-08-0.16027053E-12    2 
-0.13640433E+05-0.39312583E+02 0.13269297E+01 0.63390645E-01-0.39908762E-04    3 
 0.12904041E-07-0.15823617E-11-0.10277554E+05 0.19495838E+02-0.73922528E+04    4 
C-C6H12           T 2/90C   6H  12    0    0G   200.000  5000.000 1000.        1   
 0.10209166E+02 0.41894173E-01-0.17234045E-04 0.32239024E-08-0.22540929E-12    2 
-0.21742125E+05-0.38990666E+02 0.40402264E+01-0.61827997E-02 0.17662080E-03    3 
-0.22300383E-06 0.86393385E-10-0.16919808E+05 0.85269500E+01-0.14829497E+05    4 
fluorene   HR11/99 BLYP C  13H  10    0    0G   300.000  5000.000 1400.000    01 
 3.04476803E+01 3.11178654E-02-1.07640759E-05 1.68444388E-09-9.82875496E-14    2 
 5.92347405E+03-1.45855799E+02-1.14291780E+01 1.40625771E-01-1.21919889E-04    3 
 5.33286885E-08-9.28204948E-12 1.91832070E+04 7.47141338E+01                   4 
fluoryl           Mari  C  13H   9    0    0G   300.000  1500.000              1 
-4.89310000E+00 1.08400000E-01-7.69960000E-05 2.64500000E-08-3.53820000E-12    2 
 3.34003363E+04 6.12894768E+01-4.89310000E+00 1.08400000E-01-7.69960000E-05    3 
 2.64500000E-08-3.53820000E-12 3.34003363E+04 6.12894768E+01                   4 
A3L-1      HR 6/99 BLYP C  14H   9    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 3.26041293E+01 2.93237040E-02-1.01546474E-05 1.59039694E-09-9.28581901E-14    2 
 4.27451655E+04-1.55665014E+02-1.04306869E+01 1.42911481E-01-1.26222363E-04    3 
 5.57145031E-08-9.72784007E-12 5.62242162E+04 7.05603807E+01                   4 
A3L-2      HR 6/99 BLYP C  14H   9    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 3.24995443E+01 2.94337283E-02-1.01961022E-05 1.59713892E-09-9.32588021E-14    2 
 4.29487921E+04-1.55028995E+02-1.06433522E+01 1.44391482E-01-1.29012550E-04    3 
 5.76740472E-08-1.01918778E-11 5.63739912E+04 7.14142624E+01                   4 
A3L-9      HR 6/99 BLYP C  14H   9    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.24465299E+01 2.94711619E-02-1.02081441E-05 1.59899139E-09-9.33675462E-14    2 
 4.28774006E+04-1.55380840E+02-1.07658770E+01 1.44371887E-01-1.28744224E-04    3 
 5.74640986E-08-1.01445434E-11 5.63517400E+04 7.15192096E+01                   4 
A2C2H-23   HR 6/99 BLYP C  12H   7    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 2.79965428E+01 2.29275935E-02-7.91737736E-06 1.23755570E-09-7.21543136E-14    2 
 6.30622660E+04-1.25776629E+02-4.87080451E+00 1.11181544E-01-9.99250169E-05    3 
 4.50353805E-08-8.02108631E-12 7.32308258E+04 4.65076148E+01                   4 
BENZYLB*   5/ 7/97 THERMC  13H  11    0    0G   300.000  5000.000 1396.000    21 
 3.04698372E+01 3.23445549E-02-1.10940730E-05 1.72680045E-09-1.00400287E-13    2 
 3.51047561E+04-1.37460403E+02-9.81839341E+00 1.34012501E-01-1.10035370E-04    3 
 4.57009843E-08-7.59297167E-12 4.81985692E+04 7.59982040E+01                   4 
BENZYLB    5/ 7/97 THERMC  13H  12    0    0G   300.000  5000.000 1397.000    21 
 3.13943394E+01 3.37145350E-02-1.14863908E-05 1.78018669E-09-1.03206535E-13    2 
 3.59782041E+03-1.45511248E+02-1.11231775E+01 1.41604302E-01-1.16912225E-04    3 
 4.87422559E-08-8.10889354E-12 1.73288023E+04 7.95009869E+01                   4 
- 154 - 
 
C5H8              T 2/90C   5H   8    0    0G   200.000  5000.000 1000.        1   
 0.77244792E+01 0.28322316E-01-0.11545236E-04 0.21540815E-08-0.15054178E-12    2 
-0.78261573E+03-0.19769698E+02 0.26898140E+01 0.20954550E-02 0.11303687E-03    3 
-0.15408070E-06 0.62763658E-10 0.23139663E+04 0.15294056E+02 0.39328836E+04    4 
A3R5-10*  HR 11/99 BLYP C  16H   9    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.66422872E+01 3.10853394E-02-1.07862682E-05 1.69170990E-09-9.88746344E-14    2 
 5.14040913E+04-1.78135777E+02-1.21897707E+01 1.61189097E-01-1.44965037E-04    3 
 6.47870002E-08-1.14113841E-11 6.65676994E+04 7.81180690E+01                   4 
A3LR5      HR04/00 BLYP C  16H  10    0    0G   300.000  5000.000 1400.000    01 
 3.68457135E+01 3.34150918E-02-1.15801847E-05 1.81464809E-09-1.05993871E-13    2 
 1.99631829E+04-1.80251762E+02-1.31351173E+01 1.65787508E-01-1.47428990E-04    3 
 6.54689019E-08-1.14931149E-11 3.55827405E+04 8.23449607E+01                   4 
A2R5E34    HR 11/99BLYP C  14H   7    0    0G   300.000  5000.000 1403.000    01 
 3.20556827E+01 2.46638522E-02-8.53744993E-06 1.33668652E-09-7.80255741E-14    2 
 7.38766433E+04-1.48236755E+02-6.40177627E+00 1.29670640E-01-1.19833893E-04    3 
 5.51057999E-08-9.95836756E-12 8.55974978E+04 5.27271055E+01                   4 
A2R5E43    HR 11/99BLYP C  14H   7    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 3.20292021E+01 2.46955395E-02-8.55137550E-06 1.33924806E-09-7.81927998E-14    2 
 7.41627859E+04-1.48567777E+02-6.80724534E+00 1.30160012E-01-1.19646053E-04    3 
 5.46843524E-08-9.82662943E-12 8.60464782E+04 5.45642178E+01                   4 
A3LR5*     MM300-THERM  C  16H   9    0    0G   300.000  5000.000 1394.000    01 
 3.51937788E+01 3.24891140E-02-1.13089072E-05 1.77729051E-09-1.04019562E-13    2 
 5.48035190E+04-1.67315319E+02-8.50245255E+00 1.42965250E-01-1.19412269E-04    3 
 5.02477747E-08-8.45566931E-12 6.90225761E+04 6.41914316E+01                   4 
A3C2H-2    HR 7/99 BLYP C  16H  10    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.72598081E+01 3.29424978E-02-1.13861351E-05 1.78078654E-09-1.03866988E-13    2 
 3.32307992E+04-1.77354975E+02-9.00521419E+00 1.57177024E-01-1.41194806E-04    3 
 6.38147186E-08-1.14169607E-11 4.75751775E+04 6.52082588E+01                   4 
A3C2H-1    HR 6/99 BLYP C  16H  10    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.73588865E+01 3.27870345E-02-1.13180045E-05 1.76874124E-09-1.03111666E-13    2 
 3.34456064E+04-1.78293824E+02-9.27377401E+00 1.57876205E-01-1.41734955E-04    3 
 6.39142152E-08-1.14013129E-11 4.79003559E+04 6.62159504E+01                   4 
A3C2H-2*   HR BLYP-THERMC  16H   9    0    0G   300.000  5000.000 1398.000    01 
 3.67812640E+01 3.10152926E-02-1.07699767E-05 1.68976783E-09-9.87789667E-14    2 
 6.37587690E+04-1.73313834E+02-7.59050661E+00 1.48490072E-01-1.31806093E-04    3 
 5.88251124E-08-1.04170126E-11 7.76876714E+04 5.99259097E+01                   4 
A3C2H-1*   HR BLYP-THERMC  16H   9    0    0G   300.000  5000.000 1397.000    01 
 3.70857649E+01 3.04702886E-02-1.05239953E-05 1.64574966E-09-9.60012998E-14    2 
 6.46707148E+04-1.75357378E+02-7.64228357E+00 1.48096120E-01-1.30459803E-04    3 
 5.75544684E-08-1.00616675E-11 7.87427736E+04 5.99568969E+01                   4 
CRYSN-1     MM300-THERM C  18H  11    0    0G   300.000  5000.000 1395.000    01 
 3.94271918E+01 3.92828136E-02-1.36947073E-05 2.15400475E-09-1.26125737E-13    2 
 4.43864722E+04-1.91848271E+02-9.12122835E+00 1.60307896E-01-1.30504730E-04    3 
 5.38950856E-08-8.95299337E-12 6.03944025E+04 6.60377334E+01                   4 
CRYSN-4     MM300-THERM C  18H  11    0    0G   300.000  5000.000 1395.000    01 
 3.94271918E+01 3.92828136E-02-1.36947073E-05 2.15400475E-09-1.26125737E-13    2 
 4.43864722E+04-1.91848271E+02-9.12122835E+00 1.60307896E-01-1.30504730E-04    3 
 5.38950856E-08-8.95299337E-12 6.03944025E+04 6.60377334E+01                   4 
CRYSN-5     MM300-THERM C  18H  11    0    0G   300.000  5000.000 1395.000    01 
 3.94271918E+01 3.92828136E-02-1.36947073E-05 2.15400475E-09-1.26125737E-13    2 
 4.43864722E+04-1.91848271E+02-9.12122835E+00 1.60307896E-01-1.30504730E-04    3 
 5.38950856E-08-8.95299337E-12 6.03944025E+04 6.60377334E+01                   4 
CRYSN       CJP MM300   C  18H  12    0    0G   300.000  5000.000 1396.000    01 
 4.02767814E+01 4.07664763E-02-1.41327835E-05 2.21487630E-09-1.29371528E-13    2 
 1.36797665E+04-1.98070319E+02-1.06837095E+01 1.69184362E-01-1.39372979E-04    3 
 5.81858481E-08-9.74318604E-12 3.03145297E+04 7.20877574E+01                   4 
BAPYR       CJP MM300   C  20H  12    0    0G   300.000  5000.000 1396.000    01 
 4.39390181E+01 4.29285563E-02-1.49199239E-05 2.34223140E-09-1.36974444E-13    2 
 1.63161947E+04-2.19040740E+02-1.19841377E+01 1.84106911E-01-1.52761044E-04    3 
 6.39685561E-08-1.07196243E-11 3.45298004E+04 7.73099666E+01                   4 
A3LE-1P    HR BLYP-THERMC  16H   9    0    0G   300.000  5000.000 1398.000    01 
 3.69761818E+01 3.08193210E-02-1.06965859E-05 1.67778297E-09-9.80620291E-14    2 
 6.79541065E+04-1.74972098E+02-7.56740419E+00 1.48323508E-01-1.31149481E-04    3 
 5.82066411E-08-1.02467110E-11 8.19613331E+04 5.92914507E+01                   4 
A3LE-2S    HR BLYP-THERMC  16H   9    0    0G   300.000  5000.000 1399.000    01 
 3.66559836E+01 3.12302365E-02-1.08658946E-05 1.70683061E-09-9.98515258E-14    2 
 6.72803820E+04-1.72871237E+02-7.66908506E+00 1.49644964E-01-1.34233214E-04    3 
 6.06242971E-08-1.08566423E-11 8.11152065E+04 5.97899788E+01                   4 
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A3LE-2P    HR BLYP-THERMC  16H   9    0    0G   300.000  5000.000 1399.000    01 
 3.66559836E+01 3.12302365E-02-1.08658946E-05 1.70683061E-09-9.98515258E-14    2 
 6.80352889E+04-1.72871237E+02-7.66908506E+00 1.49644964E-01-1.34233214E-04    3 
 6.06242971E-08-1.08566423E-11 8.18701134E+04 5.97899788E+01                   4 
A3LE-1     HR 7/99 BLYP C  16H  10    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.74827660E+01 3.27099697E-02-1.12974783E-05 1.76615507E-09-1.02985684E-13    2 
 3.66577899E+04-1.79180212E+02-8.94268100E+00 1.56713058E-01-1.39932122E-04    3 
 6.27431037E-08-1.11341384E-11 5.10915870E+04 6.44146529E+01                   4 
A3LE-2     HR 7/99 BLYP C  16H  10    0    0G   300.000  5000.000 1400.000    01 
 3.74773553E+01 3.27355424E-02-1.13109925E-05 1.76875695E-09-1.03157212E-13    2 
 3.65833586E+04-1.78932685E+02-9.16021024E+00 1.58140186E-01-1.42534556E-04    3 
 6.45714125E-08-1.15726073E-11 5.10266394E+04 6.55248053E+01                   4 
BAA3L       CJP MM300   C  18H  12    0    0G   300.000  5000.000 1396.000    01 
 4.03265821E+01 4.07367876E-02-1.41254026E-05 2.21402777E-09-1.29334587E-13    2 
 1.44447416E+04-1.98056385E+02-1.09140922E+01 1.70112390E-01-1.40590704E-04    3 
 5.88710739E-08-9.88423095E-12 3.11466099E+04 7.34991683E+01                   4 
BAA3L-1     MM300-THERM C  18H  11    0    0G   300.000  5000.000 1395.000    01 
 3.94762480E+01 3.92536023E-02-1.36874700E-05 2.15317746E-09-1.26090015E-13    2 
 4.51513594E+04-1.91830797E+02-9.34874177E+00 1.61214447E-01-1.31684897E-04    3 
 5.45551798E-08-9.08824995E-12 6.12262970E+04 6.74377413E+01                   4 
BAA3L-12    MM300-THERM C  18H  11    0    0G   300.000  5000.000 1395.000    01 
 3.94762480E+01 3.92536023E-02-1.36874700E-05 2.15317746E-09-1.26090015E-13    2 
 4.51513594E+04-1.91830797E+02-9.34874177E+00 1.61214447E-01-1.31684897E-04    3 
 5.45551798E-08-9.08824995E-12 6.12262970E+04 6.74377413E+01                   4 
BAA3L-4     MM300-THERM C  18H  11    0    0G   300.000  5000.000 1395.000    01 
 3.94762480E+01 3.92536023E-02-1.36874700E-05 2.15317746E-09-1.26090015E-13    2 
 4.41448169E+04-1.91830797E+02-9.34874177E+00 1.61214447E-01-1.31684897E-04    3 
 5.45551798E-08-9.08824995E-12 6.02197544E+04 6.74377413E+01                   4 
A4L*        MM300-THERM C  18H  11    0    0G   300.000  5000.000 1395.000    01 
 3.95745351E+01 3.91809281E-02-1.36647564E-05 2.14987452E-09-1.25907418E-13    2 
 4.89187170E+04-1.92576077E+02-9.41367525E+00 1.61844634E-01-1.32696108E-04    3 
 5.51838714E-08-9.22564124E-12 6.50200688E+04 6.74581695E+01                   4 
A4L         CJP MM300   C  18H  12    0    0G   300.000  5000.000 1396.000    01 
 4.04228139E+01 4.06672388E-02-1.41040032E-05 2.21094923E-09-1.29165672E-13    2 
 1.82130567E+04-2.00174090E+02-1.09912263E+01 1.70796286E-01-1.41681280E-04    3 
 5.95483222E-08-1.00321396E-11 3.49422424E+04 7.21922212E+01                   4 
BBFLTHN     CJP MM300   C  20H  12    0    0G   300.000  5000.000 1396.000    01 
 4.43530126E+01 4.25497219E-02-1.47832424E-05 2.32027261E-09-1.35670659E-13    2 
 2.06334287E+04-2.20678121E+02-1.21872196E+01 1.86403342E-01-1.56436955E-04    3 
 6.61852991E-08-1.11867885E-11 3.89302853E+04 7.85360438E+01                   4 
BKFLTHN    CJP MM300    C  20H  12    0    0G   300.000  5000.000 1397.000    01 
 4.44105644E+01 4.25045158E-02-1.47684288E-05 2.31803902E-09-1.35543710E-13    2 
 2.15909272E+04-2.21769416E+02-1.23690479E+01 1.87345934E-01-1.57838371E-04    3 
 6.70342389E-08-1.13697641E-11 3.99297385E+04 7.85811719E+01                   4 
INA4       5/ 2/97 THERMC  22H  12    0    0G   300.000  5000.000 1381.000    01 
 4.76653784E+01 4.65937341E-02-1.65769176E-05 2.64248784E-09-1.56163481E-13    2 
 2.18367238E+04-2.44196906E+02-1.14383875E+01 1.84037939E-01-1.38944611E-04    3 
 5.24653842E-08-8.00697910E-12 4.24074317E+04 7.34314710E+01                   4 
BBFLTHN*    MM300-THERM C  20H  11    0    0G   300.000  5000.000 1395.000    01 
 4.34985937E+01 4.10690319E-02-1.43459961E-05 2.25951436E-09-1.32430931E-13    2 
 5.13416803E+04-2.14428516E+02-1.05962228E+01 1.77383352E-01-1.47349837E-04    3 
 6.17580969E-08-1.03664574E-11 6.90063571E+04 7.23577588E+01                   4 
A3CH2      5/ 3/97 THERMC  15H  11    0    0G   300.000  5000.000 2030.000    11 
 2.95619587E+01 4.24589619E-02-1.55841596E-05 2.54481062E-09-1.53124916E-13    2 
 2.56273028E+04-1.36219923E+02 1.33783643E-01 1.04067922E-01-5.92362501E-05    3 
 1.43179766E-08-9.91637313E-13 3.59458944E+04 2.35063505E+01                   4 
A3CH2R     4/17/97 THERMC  15H  10    0    0G   300.000  5000.000 1679.000    01 
 3.08754522E+01 3.89931085E-02-1.43304911E-05 2.34246042E-09-1.41059587E-13    2 
 1.09638783E+04-1.63029882E+02 3.29405799E-02 1.05397773E-01-6.34852388E-05    3 
 1.67185481E-08-1.41534092E-12 2.15411920E+04 3.64655977E+00                   4 
A3CH3      5/ 3/97 THERMC  15H  12    0    0G   300.000  5000.000 2025.000    11 
 2.86721901E+01 4.57935671E-02-1.67466881E-05 2.72794395E-09-1.63863026E-13    2 
 6.77859249E+03-1.31269124E+02 2.45407326E-01 1.03437006E-01-5.52427842E-05    3 
 1.17708807E-08-4.92994185E-13 1.69368456E+04 2.37077261E+01                   4 
BENZNAP*   5/ 7/97 THERMC  17H  13    0    0G   300.000  5000.000 1399.000    21 
 3.88954781E+01 4.11238813E-02-1.42614963E-05 2.23537593E-09-1.30576801E-13    2 
 3.91556493E+04-1.83892318E+02-7.35122364E+00 1.50114013E-01-1.11256285E-04    3 
 4.09326552E-08-5.96521825E-12 5.49197569E+04 6.38064985E+01                   4 
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BENZNAP    5/ 7/97 THERMC  17H  14    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    21 
 3.97312584E+01 4.26008434E-02-1.46937040E-05 2.29500053E-09-1.33737802E-13    2 
 7.69581435E+03-1.90039002E+02-8.89129718E+00 1.58769839E-01-1.19756179E-04    3 
 4.49829278E-08-6.70081411E-12 2.40852982E+04 6.97802815E+01                   4 
C17H12     4/17/97 THERMC  17H  12    0    0G   300.000  5000.000 1405.000    01 
 4.11040047E+01 3.67792562E-02-1.26036220E-05 1.96087752E-09-1.13984330E-13    2 
 9.47510476E+03-2.16049363E+02-8.58343979E+00 1.60057584E-01-1.28765404E-04    3 
 5.12280781E-08-8.03214186E-12 2.56750173E+04 4.76882177E+01                   4 
A2C6H5-2   HR 8/99 BLYP C  16H  12    0    0G   300.000  5000.000 1397.000    11 
 3.80282037E+01 3.76519528E-02-1.31640724E-05 2.07433637E-09-1.21609502E-13    2 
 1.11550764E+04-1.85043277E+02-1.33768307E+01 1.73717213E-01-1.54115598E-04    3 
 6.92566084E-08-1.23987608E-11 2.73858799E+04 8.53292167E+01                   4 
FLTHN     HR 4/99 BLYP  C  16H  10    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.65828989E+01 3.36775448E-02-1.16788087E-05 1.83083981E-09-1.06967522E-13    2 
 1.72680575E+04-1.79821482E+02-1.30869351E+01 1.64239769E-01-1.44492135E-04    3 
 6.34903784E-08-1.10395110E-11 3.28765164E+04 8.14697326E+01                   4 
FLTHN-1    HR 7/99 BLYP C  16H   9    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 3.63821957E+01 3.13391202E-02-1.08805579E-05 1.70708982E-09-9.97956800E-14    2 
 4.83565113E+04-1.76848693E+02-1.20375345E+01 1.59634285E-01-1.42416640E-04    3 
 6.32069010E-08-1.10692481E-11 6.34613948E+04 7.74902157E+01                   4 
FLTHN-3    HR 7/99 BLYP C  16H   9    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.63844824E+01 3.13608599E-02-1.08932174E-05 1.70959728E-09-9.99629996E-14    2 
 4.86005769E+04-1.76884077E+02-1.21931066E+01 1.60206400E-01-1.43175351E-04    3 
 6.36553100E-08-1.11667051E-11 6.37458878E+04 7.82445852E+01                   4 
FLTHN-7    HR 7/99 BLYP C  16H   9    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.63148950E+01 3.14318646E-02-1.09199042E-05 1.71395677E-09-1.00223601E-13    2 
 4.83383327E+04-1.76380800E+02-1.22209030E+01 1.60459694E-01-1.43780999E-04    3 
 6.41350151E-08-1.12883975E-11 6.34501455E+04 7.84391373E+01                   4 
CPCDFL*     MM300-THERM C  18H   9    0    0G   300.000  5000.000 1396.000    01 
 3.88895871E+01 3.47733873E-02-1.21681316E-05 1.91874600E-09-1.12550341E-13    2 
 6.68887774E+04-1.89700683E+02-9.72036948E+00 1.59401653E-01-1.36157086E-04    3 
 5.84863879E-08-1.00218875E-11 8.25469854E+04 6.72469039E+01                   4 
CPCDFL      CJP MM300   C  18H  10    0    0G   300.000  5000.000 1397.000    01 
 3.97042103E+01 3.62875053E-02-1.26167140E-05 1.98124475E-09-1.15889972E-13    2 
 3.61938584E+04-1.95725467E+02-1.12186021E+01 1.67908199E-01-1.44462462E-04    3 
 6.24318852E-08-1.07368706E-11 5.24600725E+04 7.30190412E+01                   4 
CPBFL*     7/ 5/97 THERMC  20H   9    0    0G   300.000  5000.000 1399.000    01 
 4.22624837E+01 3.71779918E-02-1.30403918E-05 2.05971458E-09-1.20964702E-13    2 
 7.23945545E+04-2.10398790E+02-1.44354647E+01 1.81837307E-01-1.55250656E-04    3 
 6.57937053E-08-1.10481017E-11 9.06241705E+04 8.93761309E+01                   4 
CPBFL      7/ 5/97 THERMC  20H  10    0    0G   300.000  5000.000 1400.000    01 
 4.30826533E+01 3.86766320E-02-1.34815307E-05 2.12085349E-09-1.24217790E-13    2 
 4.16972960E+04-2.17148736E+02-1.59457051E+01 1.90371796E-01-1.63582323E-04    3 
 6.97460480E-08-1.17628979E-11 6.05398144E+04 9.45149458E+01                   4 
BGHIF-    10/14/93 MM3CPC  18H   9    0    0G   300.000  5000.000 1392.000    01 
 3.79694228E+01 3.60045127E-02-1.28047211E-05 2.04710644E-09-1.21008988E-13    2 
 5.91537344E+04-1.84742037E+02-1.03219244E+01 1.59856963E-01-1.36701409E-04    3 
 5.91481654E-08-1.02567992E-11 7.47731263E+04 7.06228071E+01                   4 
BGHIF     10/07/93 MM395C  18H  10    0    0G   300.000  5000.000 1392.000    01 
 3.89402846E+01 3.75036664E-02-1.33632064E-05 2.14509430E-09-1.27219014E-13    2 
 2.83699011E+04-1.91759886E+02-1.16928756E+01 1.67865779E-01-1.44270086E-04    3 
 6.26787591E-08-1.09009059E-11 4.46898283E+04 7.57989908E+01                   4 
COR1      10/07/93 MM395C  22H  10    0    0G   300.000  5000.000 1392.000    01 
 4.70988680E+01 4.12063720E-02-1.48107532E-05 2.39083832E-09-1.42211196E-13    2 
 5.57078183E+04-2.37415092E+02-1.30252449E+01 1.97686660E-01-1.73592945E-04    3 
 7.64757307E-08-1.34206064E-11 7.48954747E+04 7.96614340E+01                   4 
A4-1       HR11/99 BLYP C  16H   9    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.63345177E+01 3.13968020E-02-1.09044660E-05 1.71125597E-09-1.00056355E-13    2 
 4.05143093E+04-1.77494305E+02-1.20603441E+01 1.59247554E-01-1.41562602E-04    3 
 6.26071650E-08-1.09305161E-11 5.56473533E+04 7.68451211E+01                   4 
A4-2       HR11/99 BLYP C  16H   9    0    0G   300.000  5000.000 1401.000    01 
 3.63627635E+01 3.14148576E-02-1.09190450E-05 1.71432648E-09-1.00264960E-13    2 
 4.04978572E+04-1.78212405E+02-1.20714675E+01 1.60238508E-01-1.43696791E-04    3 
 6.41750590E-08-1.13112521E-11 5.55777705E+04 7.60615466E+01                   4 
A4-4       HR11/99 BLYP C  16H   9    0    0G   300.000  5000.000 1402.000    01 
 3.63232136E+01 3.13940645E-02-1.09004163E-05 1.71027067E-09-9.99837591E-14    2 
 4.04517725E+04-1.77288275E+02-1.19738229E+01 1.59343863E-01-1.42091968E-04    3 
 6.30656072E-08-1.10480587E-11 5.55239715E+04 7.64192993E+01                   4 
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A4C2H-1    6/18/99 THERMC  18H  10    0    0G   300.000  5000.000 1380.000    01 
 4.00549856E+01 3.70780570E-02-1.31321889E-05 2.08714093E-09-1.23089687E-13    2 
 3.54491810E+04-1.95526559E+02-1.66684897E+00 1.29146981E-01-8.88321137E-05    3 
 2.96510612E-08-3.87600847E-12 5.04370421E+04 3.03979898E+01                   4 
A4C2H-2    6/18/99 THERMC  18H  10    0    0G   300.000  5000.000 1380.000    01 
 4.00549856E+01 3.70780570E-02-1.31321889E-05 2.08714093E-09-1.23089687E-13    2 
 3.54491810E+04-1.96221074E+02-1.66684897E+00 1.29146981E-01-8.88321137E-05    3 
 2.96510612E-08-3.87600847E-12 5.04370421E+04 2.97034755E+01                   4 
A4C2H-4    6/18/99 THERMC  18H  10    0    0G   300.000  5000.000 1380.000    01 
 4.00549856E+01 3.70780570E-02-1.31321889E-05 2.08714093E-09-1.23089687E-13    2 
 3.54491810E+04-1.95526559E+02-1.66684897E+00 1.29146981E-01-8.88321137E-05    3 
 2.96510612E-08-3.87600847E-12 5.04370421E+04 3.03979898E+01                   4 
CPCDA4*     MM300-THERM C  18H   9    0    0G   300.000  5000.000 1395.000    01 
 3.84873029E+01 3.51495336E-02-1.23057404E-05 1.94106236E-09-1.13884178E-13    2 
 5.54503696E+04-1.88021855E+02-9.74458693E+00 1.57679798E-01-1.32980961E-04    3 
 5.64491457E-08-9.57636794E-12 7.11017106E+04 6.73313270E+01                   4 
CPCDA4      CJP MM300   C  18H  10    0    0G   300.000  5000.000 1397.000    01 
 3.93033800E+01 3.66582873E-02-1.27516118E-05 2.00305252E-09-1.17190872E-13    2 
 2.47553989E+04-1.94053017E+02-1.12333601E+01 1.66147995E-01-1.41236546E-04    3 
 6.03661973E-08-1.02854281E-11 4.10132954E+04 7.30590286E+01                   4 
DCPA4       CJP MM300   C  20H  10    0    0G   300.000  5000.000 1397.000    01 
 4.34264080E+01 3.83637488E-02-1.33666565E-05 2.10201337E-09-1.23078122E-13    2 
 3.86556815E+04-2.17352665E+02-1.23277269E+01 1.82567415E-01-1.57821517E-04    3 
 6.82995686E-08-1.17436018E-11 5.64433901E+04 7.68352618E+01                   4 
COR-      10/14/93 MM3CPC  20H   9    0    0G   300.000  5000.000 1392.000    01 
 4.18820735E+01 3.79920848E-02-1.35580986E-05 2.17210438E-09-1.28540315E-13    2 
 7.02550491E+04-2.07120405E+02-1.09220565E+01 1.74041374E-01-1.50266809E-04    3 
 6.54231542E-08-1.13904321E-11 8.72630043E+04 7.18725894E+01                   4 
COR       10/07/93 MM395C  20H  10    0    0G   300.000  5000.000 1392.000    01 
 4.27878430E+01 3.95584799E-02-1.41369459E-05 2.27253919E-09-1.34853665E-13    2 
 3.94962021E+04-2.15377773E+02-1.22383924E+01 1.81741656E-01-1.57412721E-04    3 
 6.87251104E-08-1.19898784E-11 5.71738318E+04 7.52022603E+01                   4 
COR1-     10/14/93 MM3CPC  22H   9    0    0G   300.000  5000.000 1392.000    01 
 4.62733707E+01 3.95434254E-02-1.41956688E-05 2.28472215E-09-1.35572344E-13    2 
 8.54258428E+04-2.31180592E+02-1.18274676E+01 1.90511946E-01-1.67144706E-04    3 
 7.35517112E-08-1.28953756E-11 1.03995545E+05 7.53182401E+01                   4 
COR2-     10/14/93 MM3CPC  24H   9    0    0G   300.000  5000.000 1392.000    01 
 5.04787000E+01 4.12866148E-02-1.48832005E-05 2.40200124E-09-1.42738960E-13    2 
 9.98526125E+04-2.54201528E+02-1.26286768E+01 2.06188777E-01-1.82851651E-04    3 
 8.10286539E-08-1.42709343E-11 1.19917945E+05 7.83603007E+01                   4 
COR2      10/07/93 MM395C  24H  10    0    0G   300.000  5000.000 1393.000    01 
 5.12987742E+01 4.29686550E-02-1.55136077E-05 2.51161350E-09-1.49618788E-13    2 
 7.00856420E+04-2.60359850E+02-1.38599251E+01 2.13498661E-01-1.89474060E-04    3 
 8.40463702E-08-1.48147924E-11 9.07728811E+04 8.29111752E+01                   4 
COR3-     10/14/93 MM3CPC  26H   9    0    0G   300.000  5000.000 1169.000    01 
 4.86507782E+01 5.09015913E-02-1.90991092E-05 3.17129767E-09-1.92406627E-13    2 
 1.17292485E+05-2.41629943E+02-1.18376530E+01 2.12966581E-01-1.81737504E-04    3 
 7.57621036E-08-1.23343736E-11 1.35283871E+05 7.43421021E+01                   4 
COR3      10/07/93 MM395C  26H  10    0    0G   300.000  5000.000 1170.000    01 
 4.93061404E+01 5.28044313E-02-1.98308921E-05 3.29979722E-09-2.00514371E-13    2 
 8.76695018E+04-2.46811650E+02-1.29430621E+01 2.19731897E-01-1.87489279E-04    3 
 7.81856940E-08-1.27336481E-11 1.06169233E+05 7.83046246E+01                   4 
COR4-     10/14/93 MM3CPC  28H   9    0    0G   300.000  5000.000 1171.000    01 
 5.25534444E+01 5.30528739E-02-1.99785603E-05 3.32496473E-09-2.01965478E-13    2 
 1.31191246E+05-2.62808752E+02-1.25880092E+01 2.28247883E-01-1.96442253E-04    3 
 8.23414916E-08-1.34532466E-11 1.50496907E+05 7.72255547E+01                   4 
COR4      10/07/93 MM395C  28H  10    0    0G   300.000  5000.000 1172.000    01 
 5.32317025E+01 5.49510991E-02-2.07220492E-05 3.45708151E-09-2.10346671E-13    2 
 1.01507948E+05-2.68128304E+02-1.37600016E+01 2.35315867E-01-2.02579280E-04    3 
 8.49606620E-08-1.38882638E-11 1.21341376E+05 8.14926678E+01                   4 
HB        10/07/93 MM395C  30H  10    0    0G   300.000  5000.000 1173.000    01 
 5.70008589E+01 5.72256729E-02-2.16260755E-05 3.61159401E-09-2.19832148E-13    2 
 1.13399177E+05-2.90191298E+02-1.42784686E+01 2.49556495E-01-2.15960106E-04    3 
 9.08683378E-08-1.48850441E-11 1.34457690E+05 8.16512401E+01                   4 
A4C2H-1*   6/18/99 THERMC  18H   9    0    0G   300.000  5000.000 1376.000    01 
 3.95503456E+01 3.50980873E-02-1.24815028E-05 1.98905158E-09-1.17522532E-13    2 
 6.67764045E+04-1.91256136E+02-4.46464976E-01 1.21677939E-01-8.16502810E-05    3 
 2.61409743E-08-3.21316409E-12 8.13246792E+04 2.59457844E+01                   4 
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A4C2H-2*   6/18/99 THERMC  18H   9    0    0G   300.000  5000.000 1376.000    01 
 3.95503456E+01 3.50980873E-02-1.24815028E-05 1.98905158E-09-1.17522532E-13    2 
 6.60214976E+04-1.91256136E+02-4.46464976E-01 1.21677939E-01-8.16502810E-05    3 
 2.61409743E-08-3.21316409E-12 8.05697723E+04 2.59457844E+01                   4 
A4C2H-4*   6/18/99 THERMC  18H   9    0    0G   300.000  5000.000 1376.000    01 
 3.95503456E+01 3.50980873E-02-1.24815028E-05 1.98905158E-09-1.17522532E-13    2 
 6.60214976E+04-1.91256136E+02-4.46464976E-01 1.21677939E-01-8.16502810E-05    3 
 2.61409743E-08-3.21316409E-12 8.05697723E+04 2.59457844E+01                   4 
BAPYR*      MM300-THERM C  20H  11    0    0G   300.000  5000.000 1395.000    01 
 4.30858151E+01 4.14473057E-02-1.44826260E-05 2.28148262E-09-1.33736061E-13    2 
 4.70234412E+04-2.12799296E+02-1.03965058E+01 1.75095903E-01-1.43680569E-04    3 
 5.95429679E-08-9.89931392E-12 6.46065317E+04 7.11484565E+01                   4 
BEPYR*      MM300-THERM C  20H  11    0    0G   300.000  5000.000 1395.000    01 
 4.30444483E+01 4.14575803E-02-1.44807291E-05 2.28062457E-09-1.33663512E-13    2 
 4.59293949E+04-2.12695279E+02-1.03628170E+01 1.74833756E-01-1.43288903E-04    3 
 5.92981045E-08-9.84410424E-12 6.34929070E+04 7.08784003E+01                   4 
BEPYR       CJP MM300   C  20H  12    0    0G   300.000  5000.000 1396.000    01 
 4.39081229E+01 4.29244912E-02-1.49120808E-05 2.34035690E-09-1.36839625E-13    2 
 1.52188378E+04-2.18993441E+02-1.19222172E+01 1.83746722E-01-1.52240338E-04    3 
 6.36497846E-08-1.06491711E-11 3.34111148E+04 7.69031762E+01                   4 
BGHIPE*    4/19/97 THERMC  22H  11    0    0G   300.000  5000.000 1365.000    01 
 4.74614538E+01 4.43401509E-02-1.58273797E-05 2.52846576E-09-1.49647050E-13    2 
 4.31001224E+04-2.39621324E+02 1.49345169E+00 1.35027390E-01-7.73690355E-05    3 
 1.81774534E-08-1.00072414E-12 6.07589096E+04 1.32343772E+01                   4 
BGHIPE     4/19/97 THERMC  22H  12    0    0G   300.000  5000.000 1369.000    01 
 4.81256280E+01 4.63751387E-02-1.65412148E-05 2.64117181E-09-1.56262861E-13    2 
 1.22951825E+04-2.45189878E+02-1.36730450E+00 1.48143318E-01-9.16739936E-05    3 
 2.57814320E-08-2.54438862E-12 3.09195278E+04 2.56313149E+01                   4 
PERYLN*     MM300-THERM C  20H  11    0    0G   300.000  5000.000 1395.000    01 
 4.30766150E+01 4.14336226E-02-1.44731077E-05 2.27949382E-09-1.33599799E-13    2 
 4.85353170E+04-2.13072362E+02-1.03102093E+01 1.74850712E-01-1.43438581E-04    3 
 5.94268516E-08-9.87680220E-12 6.60844969E+04 7.03627808E+01                   4 
PERYLN      CJP MM300   C  20H  12    0    0G   300.000  5000.000 1396.000    01 
 4.39342260E+01 4.29089431E-02-1.49079712E-05 2.33982939E-09-1.36813004E-13    2 
 1.78264045E+04-2.19338272E+02-1.18863080E+01 1.83817154E-01-1.52455882E-04    3 
 6.38144295E-08-1.06889820E-11 3.60058209E+04 7.64693785E+01                   4 
ANTHAN     4/19/97 THERMC  22H  12    0    0G   300.000  5000.000 1369.000    01 
 4.81256280E+01 4.63751387E-02-1.65412148E-05 2.64117181E-09-1.56262861E-13    2 
 1.34023793E+04-2.46573874E+02-1.36730450E+00 1.48143318E-01-9.16739936E-05    3 
 2.57814320E-08-2.54438862E-12 3.20267246E+04 2.42473189E+01                   4 
CORONEN    4/25/97 THERMC  24H  12    0    0G   300.000  5000.000 1390.000    01 
 4.86101982E+01 5.28772157E-02-1.89008922E-05 3.00178616E-09-1.76469956E-13    2 
 1.46941263E+04-2.50296625E+02-1.06425561E+01 1.98516582E-01-1.58382866E-04    3 
 6.47916942E-08-1.07944491E-11 3.45791921E+04 6.54214369E+01                   4 
CPBPER     5/ 3/97 THERMC  24H  12    0    0G   300.000  5000.000 1377.000    01 
 5.12101587E+01 4.89830306E-02-1.74723344E-05 2.78999033E-09-1.65074970E-13    2 
 3.07883283E+04-2.60357152E+02-9.65221751E+00 1.87487156E-01-1.37593123E-04    3 
 5.03122072E-08-7.44471861E-12 5.23225860E+04 6.78810838E+01                   4 
C6H4CH3    DUMMY        C   7H   7    0    0G   300.000  5000.000 1377.000    01 
 5.12101587E+01 4.89830306E-02-1.74723344E-05 2.78999033E-09-1.65074970E-13    2 
 3.07883283E+04-2.60357152E+02-9.65221751E+00 1.87487156E-01-1.37593123E-04    3 
 5.03122072E-08-7.44471861E-12 5.23225860E+04 6.78810838E+01                   4 
A2A1-2*    DUMMY        C  16H  11    0    0G   300.000  5000.000 1377.000    01 
 5.12101587E+01 4.89830306E-02-1.74723344E-05 2.78999033E-09-1.65074970E-13    2 
 3.07883283E+04-2.60357152E+02-9.65221751E+00 1.87487156E-01-1.37593123E-04    3 
 5.03122072E-08-7.44471861E-12 5.23225860E+04 6.78810838E+01                   4 
TPNLN*     DUMMY        C  18H  11    0    0G   300.000  5000.000 1377.000    01 
 5.12101587E+01 4.89830306E-02-1.74723344E-05 2.78999033E-09-1.65074970E-13    2 
 3.07883283E+04-2.60357152E+02-9.65221751E+00 1.87487156E-01-1.37593123E-04    3 
 5.03122072E-08-7.44471861E-12 5.23225860E+04 6.78810838E+01                   4 
TPNLN             T 2/00C  18H  12    0    0G   200.000  5000.000 1000.        1   
 2.95586152E+01 5.85686068E-02-2.41993527E-05 4.54440129E-09-3.18688238E-13    2 
 2.00626643E+04-1.40019146E+02-3.28166681E+00 9.79369796E-02 7.11673376E-05    3 
-1.83222246E-07 8.55531781E-11 3.11971518E+04 4.09026837E+01 3.48787842E+04    4 
C8H8              NIST  C   8H   8    0    0G   200.000  1500.000 1000.        1   
-5.49178793E+00 8.67605909E-02-7.23145200E-05 3.11746670E-08-5.44248162E-12    2 
 2.89118747E+04 5.96081535E+01-5.49178793E+00 8.67605909E-02-7.23145200E-05    3   
 3.11746670E-08-5.44248162E-12 2.89118747E+04 5.96081535E+01                   4 
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A1C4H5            BensonC  10H  10    0    0G   200.000  1500.000 1000.        1       
-8.17095169E+00 1.22034655E-01-1.19488153E-04 6.17791258E-08-1.29289793E-11    2  
 2.25013703E+04 7.94469853E+01-8.17095169E+00 1.22034655E-01-1.19488153E-04    3   
 6.17791258E-08-1.29289793E-11 2.25013703E+04 7.94469853E+01                   4 
A214H             C10H10C  10H  10    0    0G   200.000  1500.000 1000.        1  
 1.92211178E+01 3.51247274E-02-1.27719042E-05 2.07903232E-09-1.25191968E-13    2 
 4.39595221E+03-8.19390283E+01-1.92135165E-01 4.50394780E-02 8.64482370E-05    3 
-1.56640588E-07 6.88727900E-11 1.16587583E+04 2.82951960E+01 1.40900666E+04    4 
C8H12             BensonC   8H  12    0    0G   200.000  1500.000 1000.        1       
-6.11536968E+00 8.47219140E-02-5.71695020E-05 1.72889766E-08-1.47965936E-12    2   
 8.07131821E+03 7.44553547E+01-6.11536968E+00 8.47219140E-02-5.71695020E-05    3      
 1.72889766E-08-1.47965936E-12 8.07131821E+03 7.44553547E+01                   4 
CH3COCH3          T 5/92C   3H   6O   1    0G   200.000  6000.000 1000.        1   
 0.72975991E+01 0.17566207E-01-0.63170456E-05 0.10203086E-08-0.61094016E-13    2 
-0.29817680E+05-0.12756981E+02 0.55557943E+01-0.28365428E-02 0.70568945E-04    3 
-0.87810488E-07 0.34028266E-10-0.28113337E+05 0.23226600E+01-0.26116945E+05    4 
CH3CO             IU2/03C   2H   3O   1    0G   200.000  6000.000 1000.        1 
 0.53137165E+01 0.91737793E-02-0.33220386E-05 0.53947456E-09-0.32452368E-13    2 
-0.36450414E+04-0.16757558E+01 0.40358705E+01 0.87729487E-03 0.30710010E-04    3 
-0.39247565E-07 0.15296869E-10-0.26820738E+04 0.78617682E+01-0.12388039E+04    4 
CH2CO             T 6/94C   2H   2O   1    0G   200.000  6000.000 1000.        1   
 0.57577901E+01 0.63496507E-02-0.22584407E-05 0.36208462E-09-0.21569030E-13    2 
-0.79786113E+04-0.61064037E+01 0.21401165E+01 0.18088368E-01-0.17324216E-04    3 
 0.92767477E-08-0.19915011E-11-0.70430509E+04 0.12198699E+02-0.57366700E+04    4 
CH3COCH2          T 5/92C   3H   5O   1    0G   200.000  6000.000 1000.        1   
 0.72554278E+01 0.15458520E-01-0.55798138E-05 0.90356727E-09-0.54203987E-13    2 
-0.52833268E+04-0.11180177E+02 0.39944373E+01 0.40814746E-02 0.52034636E-04    3 
-0.70009530E-07 0.27882479E-10-0.33976925E+04 0.10569296E+02-0.16908080E+04    4 
CO                RUS 79C   1O   1    0    0G   200.000  6000.000 1000.        1   
 0.30484859E+01 0.13517281E-02-0.48579405E-06 0.78853644E-10-0.46980746E-14    2 
-0.14266117E+05 0.60170977E+01 0.35795335E+01-0.61035369E-03 0.10168143E-05    3 
 0.90700586E-09-0.90442449E-12-0.14344086E+05 0.35084093E+01-0.13293628E+05    4 
indenCH3                C  10H  10    0    0G   300.000  5000.000 1401.000     1 
 2.39040646E 01 2.70375578E-02-9.03270563E-06 1.38220390E-09-7.94472688E-14    2 
 5.09404714E 03-1.06679753E 02-9.14899512E 00 1.09556562E-01-8.74133807E-05    3 
 3.49519155E-08-5.53642343E-12 1.58213324E 04 6.85863711E 01                   4 
indylCH3                C  10H   9    0    0G   300.000  5000.000 1390.000     1 
 2.38506893E 01 2.52731636E-02-8.58286402E-06 1.32818888E-09-7.69478001E-14    2 
 1.51622968E 04-1.05205264E 02-6.62674973E 00 9.64037943E-02-7.04509486E-05    3 
 2.50614936E-08-3.45152957E-12 2.55477870E 04 5.81609802E 01                   4 
Ar                120186Ar  1               G  0300.00   5000.00  1000.00      1 
 0.02500000E+02 0.00000000E+00 0.00000000E+00 0.00000000E+00 0.00000000E+00    2 
-0.07453750E+04 0.04366000E+02 0.02500000E+02 0.00000000E+00 0.00000000E+00    3 
 0.00000000E+00 0.00000000E+00-0.07453750E+04 0.04366000E+02                   4 
P3          CJP MM300   C  18H  14    0    0G   300.000  5000.000 1396.000     1 
 4.02767814E+01 4.07664763E-02-1.41327835E-05 2.21487630E-09-1.29371528E-13    2 
 1.36797665E+04-1.98070319E+02-1.06837095E+01 1.69184362E-01-1.39372979E-04    3 
 5.81858481E-08-9.74318604E-12 3.03145297E+04 7.20877574E+01                   4 
P3-         MM300-THERM C  18H  13    0    0G   300.000  5000.000 1395.000     1 
 3.94271918E+01 3.92828136E-02-1.36947073E-05 2.15400475E-09-1.26125737E-13    2 
 4.43864722E+04-1.91848271E+02-9.12122835E+00 1.60307896E-01-1.30504730E-04    3 
 5.38950856E-08-8.95299337E-12 6.03944025E+04 6.60377334E+01                   4 
A4T         CJP MM300   C  18H  12    0    0G   300.000  5000.000 1396.000     1 
 4.02767814E+01 4.07664763E-02-1.41327835E-05 2.21487630E-09-1.29371528E-13    2 
 1.36797665E+04-1.98070319E+02-1.06837095E+01 1.69184362E-01-1.39372979E-04    3 
 5.81858481E-08-9.74318604E-12 3.03145297E+04 7.20877574E+01                   4 
A4T-        MM300-THERM C  18H  11    0    0G   300.000  5000.000 1395.000     1 
 3.94271918E+01 3.92828136E-02-1.36947073E-05 2.15400475E-09-1.26125737E-13    2 
 4.43864722E+04-1.91848271E+02-9.12122835E+00 1.60307896E-01-1.30504730E-04    3 
 5.38950856E-08-8.95299337E-12 6.03944025E+04 6.60377334E+01                   4 
BBNZYL                  C  14H  14    0     G   300.000  5000.000   995.043    1 
 2.89469668E+01 4.47399348E-02-1.56231434E-05 2.48825343E-09-1.47923282E-13    2 
 3.16546486E+03-1.27694328E+02 1.77911406E+00 5.09229762E-02 1.30370661E-04    3 
-1.99384726E-07 7.67160762E-11 1.36726405E+04 2.88696000E+01                   4 
BBNZYL-                 C  14H  13    0     G   300.000  5000.000   995.043    1 
 2.87548325E+01 4.27523606E-02-1.46043866E-05 2.28479538E-09-1.34069037E-13    2 
 2.05890029E+04-1.27932047E+02 1.58513380E+00 5.95481823E-02 9.94036469E-05    3 
-1.67446810E-07 6.59633916E-11 3.05715222E+04 2.60025807E+01                   4 
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A3H2                    C  14H  12O   0     G   300.000  5000.000   995.043    1 
 3.14128240E+01 3.83276554E-02-1.39621992E-05 2.29063857E-09-1.38943070E-13    2 
 4.29473468E+03-1.59752143E+02 1.90930494E+00 5.43369741E-02 1.16559891E-04    3 
-1.88775046E-07 7.38988643E-11 1.52450907E+04 7.95969271E+00                   4 
HA3                     C  14H  11O   0     G   300.000  5000.000   995.043    1 
 3.07032961E+01 3.67798775E-02-1.26445637E-05 1.98398702E-09-1.16584967E-13    2 
 2.19056487E+04-1.56403037E+02 1.47765608E+00 6.40235152E-02 8.23227361E-05    3 
-1.52785670E-07 6.16677860E-11 3.21892435E+04 6.89703788E+00                   4 
DPETE                   C  14H  12O   0     G   300.000  5000.000   995.043    1 
 2.88638012E+01 4.00211125E-02-1.38072321E-05 2.17711535E-09-1.28466797E-13    2 
 1.54761029E+04-1.28418525E+02 1.66485852E+00 5.45996420E-02 1.07063034E-04    3 
-1.74510276E-07 6.83090839E-11 2.55800300E+04 2.62378619E+01                   4 
DPETE*                  C  14H  11O   0     G   300.000  5000.000   995.043    1 
 2.80257518E+01 3.79663001E-02-1.29467524E-05 2.02430456E-09-1.18749474E-13    2 
 4.68485903E+04-1.20884479E+02 1.65221905E+00 5.93133957E-02 8.25147260E-05    3 
-1.47452099E-07 5.89226238E-11 5.62889088E+04 2.72847212E+01                   4 
BCA3                    C  18H  12O   0     G   300.000  5000.000   995.043    1 
 3.34178554E+01 4.89733093E-02-1.71871348E-05 2.73241009E-09-1.62015490E-13    2 
 1.55534357E+04-1.56543391E+02 1.39334685E+00 6.19459679E-02 1.37767346E-04    3 
-2.18005096E-07 8.46728745E-11 2.76575201E+04 2.65946249E+01                   4 
A3CH2R-                 C  15H   9O   0     G   300.000  5000.000   995.043    1 
 2.71190894E+01 4.18264889E-02-1.49529300E-05 2.39701011E-09-1.42860395E-13    2 
 2.95047400E+04-1.43734685E+02 1.89836593E+00 6.48320793E-02 6.85223304E-05    3 
-1.32693212E-07 5.36872437E-11 3.84041160E+04-2.68677262E+00                   4 
BFinden                 C  13H  10O   0     G   300.000  5000.000   995.043    1 
 2.53807902E+01 3.86482859E-02-1.38457749E-05 2.23106524E-09-1.33540244E-13    2 
 1.39447323E+04-1.32174502E+02 2.09542236E+00 5.11518403E-02 8.95644308E-05    3 
-1.48964566E-07 5.84337082E-11 2.25937123E+04 2.23194328E-01                   4 
BFinden-                C  13H   9O   0     G   300.000  5000.000   995.043    1 
 2.53019224E+01 3.63886499E-02-1.26364145E-05 1.98627439E-09-1.16765446E-13    2 
 3.13187313E+04-1.33046017E+02 1.84052802E+00 5.94255480E-02 6.00830407E-05    3 
-1.18723048E-07 4.82976070E-11 3.95163144E+04-2.24422414E+00                   4 
BAPYR-2     MM300-THERM C  20H  11    0    0G   300.000  5000.000 1395.000     1 
 4.30858151E+01 4.14473057E-02-1.44826260E-05 2.28148262E-09-1.33736061E-13    2 
 4.70234412E+04-2.12799296E+02-1.03965058E+01 1.75095903E-01-1.43680569E-04    3 
 5.95429679E-08-9.89931392E-12 6.46065317E+04 7.11484565E+01                   4 
BEPYR-2     MM300-THERM C  20H  11    0    0G   300.000  5000.000 1395.000     1 
 4.30444483E+01 4.14575803E-02-1.44807291E-05 2.28062457E-09-1.33663512E-13    2 
 4.59293949E+04-2.12695279E+02-1.03628170E+01 1.74833756E-01-1.43288903E-04    3 
 5.92981045E-08-9.84410424E-12 6.34929070E+04 7.08784003E+01                   4 
P4                      C  24H  18          G   250.000  5000.000   995.043    1 
 5.11660047E+01 6.13747721E-02-2.12047188E-05 3.33756644E-09-1.96466815E-13    2 
 2.07655377E+04-2.48838719E+02 5.27590904E-01 8.92295917E-02 2.01679852E-04    3 
-3.23455437E-07 1.26495582E-10 3.95415260E+04 3.89199348E+01                   4 
P4-                     C  24H  17          G   250.000  5000.000   995.043    1 
 5.08626841E+01 5.83861252E-02-1.99226538E-05 3.10804777E-09-1.81796687E-13    2 
 5.18411603E+04-2.43645598E+02 4.33996696E-01 9.34195469E-02 1.80047894E-04    3 
-3.00231023E-07 1.18582013E-10 7.01782935E+04 4.11068091E+01                   4 
P5                      C  30H  22          G   250.000  5000.000   995.043    1 
 6.42070734E+01 7.55499580E-02-2.61944465E-05 4.13466080E-09-2.43904730E-13    2 
 2.64134988E+04-3.16901299E+02 3.65277183E-01 1.19569142E-01 2.32394152E-04    3 
-3.86826703E-07 1.52682054E-10 4.99352072E+04 4.79241790E+01                   4 
P5-                     C  30H  21          G   250.000  5000.000   995.043    1 
 6.39037528E+01 7.25613111E-02-2.49123815E-05 3.90514213E-09-2.29234602E-13    2 
 5.74891213E+04-3.11708177E+02 4.58871391E-01 1.23759097E-01 2.10762193E-04    3 
-3.63602289E-07 1.44768486E-10 8.05719747E+04 5.01110533E+01                   4 
END 
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